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RESUMEN 


Los descubrimientos experimentales del grafeno y de los materiales aislantes 
topológicos han suscitado un gran interés en la comunidad científica, abriendo nuevos 
campos de investigación en ciencia básica y aplicada. El grafeno es el primer material 
bidimensional encontrado, compuesto por átomos de carbono ordenados en una 
capa de un único átomo de espesor. El confinamiento de los electrones en su interior 
le confiere propiedades electrónicas y ópticas récords. Por otra parte, los aislantes 
topológicos conectan la física de los materiales con la topología matemática. Los 
mismos se comportan como aislantes electrónicos en el bulk de la muestra, pero 
presentan estados conductores en los bordes que son altamente robustos y posibilitan 
el transporte electrónico direccional. Las investigaciones referidas al grafeno y a los 
aislantes topológicos han resultado en dos premios Nobel de física en la última 
década. 

El objetivo de la presente tesis es estudiar los estados topológicos de grafeno y 
otros materiales de baja dimensión, y analizar diferentes formas de manipulación y 
dirección de los mismos para obtener sistemas con nuevas propiedades. Específica- 
mente, empleamos como base el modelo de Su-Schrieffer-Heeger para polímeros 
conductores (modelo unidimensional), el cual presenta un carácter topológico na- 
tivo, y el grafeno. A este último se le inducen propiedades topológicas a partir de 
perturbaciones externas como ser campos magnéticos, términos de acoplamiento de 
tipo Haldane o irradiación con luz láser. Las propiedades espectrales y de transporte 
de los distintos materiales son calculadas a partir de simulaciones computacionales 
numéricas utilizando modelos atomísticos. 

Como primer punto analizamos los estados de borde presentes en una muestra de 
grafeno con una línea de defectos y en una fase tipo Hall cuántica entera. Los defectos 
lineales aparecen naturalmente en los bordes de grano de muestras policristalinas, o 
pueden ser también diseñados artificialmente. De acuerdo a su arreglo geométrico en 
el sistema, éstos pueden afectar la conductancia local y la Hall de diferentes maneras. 
Particularmente, si la línea es paralela al borde de la muestra, obtenemos un circuito 
formado por resistencias en paralelo y ambas conductancias se ven incrementadas. 
Por el contrario, cuando el defecto une bordes opuestos, la conductancia Hall puede 
permanecer inalterada respecto a la de grafeno prístino. La principal característica 
de este último sistema es que permite el intercambio de borde sobre el cual se 
desplazan los electrones. De esta manera, comprobamos que es posible dirigir los 
estados topológicos, dividiendo el haz de electrones incidente, y convertir al grafeno 
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con una línea de defectos y bajo la acción de un campo magnético externo en el 
análogo electrónico del divisor de haces óptico. 

Posteriormente nos centramos en el estudio de un aislante topológico unidi- 
mensional como es el modelo de Su-Schrieffer-Heeger. El mismo presenta estados 
topológicos nativos, los cuales probamos pueden ser modificados mediante una 
perturbación periódica en el tiempo. Empleando la teoría de Floquet, calculamos la 
estructura electrónica en la cual se observa la apertura de nuevos gaps que pueden 
presentar estados topológicos. En el caso del gap nativo comprobamos que, depen- 
diendo de la frecuencia de la perturbación, existe una competencia entre los estados 
de borde nativos y aquellos generados por los diferentes procesos asistidos por foto- 
nes que determina el carácter topológico resultante del modelo. Es posible destruir 
los estados de borde preexistentes o bien generar nuevos estados con propiedades 
diferentes. Los resultados obtenidos se verifican mediante el cálculo del invariante 
topológico correspondiente, la fase de Zak. 

El tercer problema que abordamos corresponde al transporte electrónico en 
sistemas del tipo metal sobre aislante topológico. Concretamente, investigamos una 
bicapa de grafeno bajo la acción de un voltaje de bias perpendicular externo, con 
términos de acople de tipo Haldane o irradiada con luz láser. Estos últimos inducen la 
aparición de estados de borde topológicos en una de las capas del material, los cuales 
coexisten con un continuo en la otra capa. Probamos que a partir de la hibridización 
entre ambos podemos “apagar” selectivamente los estados de uno sólo de los bordes 
(se localizan preferentemente en la capa metálica). Esta asimetría en la estructura 
de bandas puede ser aprovechada para obtener transporte unidireccional de carga, 
spin o valle, generando así el equivalente a un aislador óptico en electrónica. 

Efectos topológicos pueden encontrarse escondidos en materiales ya conocidos 
de baja dimensión, y también tridimensionales, o bien generarse a través de per- 
turbaciones externas. Entre los resultados más interesantes encontrados en esta 
tesis podemos destacar la posibilidad de destruir y crear selectivamente estados de 
borde topológicos, y de dirigir la corriente eléctrica a través de los mismos. Estos 
efectos, junto con la robustez de los estados involucrados, resultan atractivos para 
el diseño de futuros nanodispositivos y sus posteriores aplicaciones. La dirección y 
manipulación de los estados topológicos de borde, efectos estudiados en la presente 
tesis, permiten generar nuevas propiedades en los materiales y abren interesantes 
líneas de futuros trabajos. 
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CAPÍTULO 1 


INTRODUCCIÓN 


En los últimos 15 años dos nuevas familias de materiales han surgido, expandien- 
do el campo de investigación en ciencia tanto básica como aplicada: los materiales 
bidimensionales y los aislantes topológicos. En 2004, Konstantin Novoselov y An- 
dre Geim aislaron por primera vez grafeno, un material compuesto únicamente por 
átomos de carbono [1]. El mismo presenta como característica sobresaliente su 
espesor de sólo un átomo, y puede ser considerado como bidimensional [2]. Debido 
al confinamiento de los electrones en su interior, muestra diferentes propiedades 
récords que pueden resultar de gran utilidad en aplicaciones tecnológicas [3-6]. El 
descubrimiento del grafeno brindó el puntapié inicial para la búsqueda y el hallazgo 
de muchos otros materiales bidimensionales como el siliceno (formado por átomos 
de silicio) [7-9] y el fosforeno (de fósforo) [10, 11]. 

Por otra parte, en el año 2007, el grupo dirigido por Shou-Cheng Zhang observó 
experimentalmente la existencia de estados topológicos en pozos cuánticos de 
telururo de mercurio (HgTe) [12, 13]. Esta fue la primera determinación de un aislante 
topológico intrínseco. Un par de décadas antes, Klaus von Klitzing había descubierto 
el efecto Hall cuántico en un gas de electrones bidimensionales en presencia de un 
campo magnético externo intenso [14]. Ambos casos, suscitaron un gran interés en 
la comunidad científica debido a las potenciales aplicaciones que pueden aprovechar 
la robustez y direccionalidad del transporte electrónico o de spin en los aislantes 
topológicos. 

Estos descubrimientos generaron grandes avances en diversos campos de la 
física. Uno de ellos es el de materia condensada que se centra en el descubrimiento 
y clasificación de las distintas fases de la materia. Además, permitieron conectar dos 
áreas científicas hasta el momento independientes: la topología (rama de la matemá- 
tica) y la ciencia de materiales (rama de la física). Es así que, en los últimos diez años 
se desarrolló un nuevo campo de investigación cuyo objetivo es el estudio teórico y 
experimental de materiales que se comportan como aislantes topológicos [15, 16]. 

Dos premios Nobel de física, o mejor dicho el trabajo realizado por sus ganado- 
res, sientan las bases de esta tesis. El primero de ellos fue el obtenido por Geim y 
Novoselov en el año 2010 por sus innovadores experimentos respecto al material 
bidimensional grafeno [17]. El segundo fue otorgado en el año 2016 a David J. Thou- 
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less, F. Duncan M. Haldane y J. Michael Kosterlitz por sus descubrimientos teóricos 
de las transiciones de fases topológicas y las fases de la materia topológicas [18]. En 
la presente tesis, nos centramos en el estudio de formas de manipulación y dirección 
de estados topológicos de la materia generados en grafeno y otros materiales de 
baja dimensión. 


1.1. Grafeno 


Históricamente los dos alótropos conocidos del carbono fueron el diamante y el 
grafito [6]. Ambos materiales tridimensionales son empleados en aplicaciones muy 
diversas debido a sus características tan diferentes (como por ejemplo su dureza 
y conductividada eléctrica). Sin embargo, más recientemente, comenzaron a surgir 
nuevos materiales derivados del carbono. En 1985 se descubrieron los fulerenos, 
moléculas de carbono en forma esférica (cuya estructura se asemeja a una pelota 
de fútbol)[19, 20]; y alrededor de 1991 los primeros artículos referidos a nanotubos 
de carbono (tubos de diámetro nanométrico) fueron publicados [21, 22]. 


El siguiente paso en la miniaturización de materiales formados por carbono era la 
obtención de una hoja de un único átomo de espesor, que puede considerarse como 
bidimensional, a la cual hoy conocemos como grafeno. Si bien se hipotetizó y estudió 
teóricamente durante muchas décadas, una parte de la comunidad científica creía 
que era termodinámicamente inestable y que por ende no se iba a poder obtener 
experimentalmente. Hasta que, en el año 2004, Novoselov y Geim consiguieron 
aislar a partir de una muestra de grafito, y de manera estable, una única monocapa 
de grafeno [1]. De esta manera, con el transcurrir de los años, la ciencia pasó de 
ocuparse sólo del carbono en sus versiones tridimensionales, a estudiarlo en sus 
distintas configuraciones bidimensionales [23-25]. 


El grafeno es la base del grafito, material en el cual varias de estas capas se 
apilan una sobre otra con un dado orden (figura 1.1). Sin embargo, la ausencia de 
volumen le confiere propiedades diferentes, en muchos casos récords, y de sumo 
interés para distintas aplicaciones. Por ejemplo, es el material más fuerte que se 
haya medido (aún más que el diamante) [26], tiene una conductividad térmica y 
una densidad de corriente excelsas [27-30], y es capaz de convertir luz visible e 
infrarroja en corriente eléctrica [31]. Hoy en día no existe otro material más allá 
del grafeno que tenga tantas buenas características para aplicaciones ópticas y 
electrónicas [32]. De hecho, decenas de potenciales aplicaciones han sido propuestas 
desde su descubrimiento que van desde chips de computadoras que permitirían 
un funcionamiento más rápido [33, 34] y celdas solares hiper eficientes [31, 35], a 
membranas de desalinización [36, 37] y escáneres médicos y de seguridad [38, 391, 
entre otras. 


1.1 Grafeno 





Figura 1.1: Fotografías de una muestra de grafito natural de Sri Lanka, donde se 
observa su estructura laminar. Imágenes de Luis E. E. Foa Torres. 
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1.1.1. Detalles experimentales 


La bidimensionalidad del grafeno es la responsable de las diferencias en las 
propiedades físicas, químicas, electrónicas y ópticas respecto del grafito. Sus carac- 
terísticas son en gran medida extraordinarias, despertando un elevado interés en la 
comunidad científica [6]. En relación a sus propiedades mecánicas por ejemplo, ade- 
más de ser el material más fino que podemos imaginar, es el más fuerte alguna vez 
medido con una resistencia a la tracción intrínseca de 130 GPa (aproximadamente 
200 veces mayor a la del acero más fuerte). Sin embargo, es un material muy flexible 
cuyo módulo de Young (que da cuenta del grado en el cual un material resiste la 
deformación frente a una fuerza aplicada) es de 1 TPa [26]. Otras propiedades de 
interés del grafeno incluyen su impermeabilidad (algunos autores informan que sólo 
los protones son capaces de atravesarlo [40, 41]) y su alta conductividad térmica de 
entre 1500 y 2500 Wm”!K”! a temperatura ambiente (mayor a la de metales y el 
diamante) [42-44]. 

En el área de la electrónica, el grafeno también ha cobrado notoriedad desde 
su descubrimiento por sus propiedades y múltiples posibles aplicaciones. Debido 
a su peculiar estructura de bandas (la cual analizaremos en sección 1.1.3), los 
transportadores de carga son los más “livianos” que se pueden encontrar ya que se 
comportan como fermiones de Dirac sin masa. Además, el camino libre medio de los 
electrones a temperatura ambiente es del orden de los micrómetros, el más largo 
hallado en un material [45]. De esta manera, el grafeno presenta la mayor densidad 
de corriente posible a temperatura ambiente, un millón de veces superior a la del 
cobre (material ampliamente utilizado en la industria electrónica) [25, 30]. 

Desde el punto de vista óptico, una de las características más prominentes del 
grafeno es su alta transparencia (la absorción de luz blanca es aproximadamente del 
2,3% [31]). Esta propiedad, combinada con el carácter conductor, puede originar su 
primera gran aplicación en la industria: las pantallas táctiles flexibles para teléfonos 
inteligentes [46, 47]. Por otra parte, debido a la particular estructura electrónica, el 
grafeno es capaz de convertir luz visible e infrarroja en corriente eléctrica, siendo de 
potencial utilidad para celdas solares de alta eficiencia [31, 48, 49]. 

Para la aplicación del grafeno en la industria, donde se aprovechen todas sus 
propiedades extraordinarias, es necesario poder obtenerlo experimentalmente a 
bajo costo, gran escala y manteniendo la estructura del mismo (es decir con el 
menor número de defectos posible). De hecho, hoy en día los costos de las pantallas 
realizadas a partir de grafeno son mayores a los de aquellas ya existentes en el 
mercado. Sin embargo, éstos están disminuyendo rápidamente a medida que se 
acelera la escala en la producción. 

El primer método de síntesis de grafeno desarrollado fue llevado a cabo por 
Novoselov y Geim, y consiste en la exfoliación micromecánica de una muestra de 
grafito pirolítico altamente orientado (HOPG por sus siglas en inglés) [1]. Para ello 
se coloca el grafito sobre una cinta adhesiva, la cual se pliega sobre sí misma, 
pegándose y despegándose reiteradas veces de manera tal que se decapa el grafito 





Figura 1.2: Fotografía del proceso de exfoliación micromecánica de grafito pirolíti- 
co altamente orientado (HOPG) para la obtención de grafeno. Imagen de Luis E. E 
Foa Torres. 


hasta obtener láminas de grafeno de diferentes número de capas (figura 1.2). La 
ventaja de este método es su sencillez y la baja densidad de defectos de las muestras 
conseguidas. No obstante, las láminas son de apenas 1 micrómetro cuadrado de área 
en promedio por lo que su costo es de aproximadamente 1000 dólares, transformando 
al grafeno en el material más caro del planeta. Además, para la producción a escala 
industrial, la exfoliación micromecánica es muy lenta y delicada [50, 51]. 

En la actualidad existen otras alternativas posibles para la obtención de grafeno 
a mayor escala [51, 52]. Entre ellas se encuentran la deposición química por vapor 
(CVD por sus siglas en inglés) [53, 54], el crecimiento epitaxial sobre sustratos de 
carburo de silicio [55, 56] y la exfoliación en fase líquida mediante ultrasonicación [57, 
58]. En estos casos las muestras que se obtienen son en general de mayor tamaño, 
alcanzándose hojas de grafeno CVD de hasta 30 pulgadas (figura 1.3) [59]. Sin 
embargo, el mayor obstáculo se encuentra en las fallas y rasgaduras a escala 
atómica que suelen presentarse en las muestras obtenidas mediante estos métodos 
industriales. Los defectos originan la pérdida de las propiedades encontradas en 
las pequeñas láminas de mayor calidad que se analizan en los laboratorios. Por lo 
tanto para impulsar la aplicación del grafeno en la industria, reduciendo los costos de 
producción, sería útil encontrar, o perfeccionar, un método de síntesis que genere 
monocapas de alta calidad y a gran escala. 


Fallas y defectos 


En las muestras de grafeno obtenidas experimentalmente, las arrugas [60], los 
“charcos” de cargas (acumulaciones de cargas) [61] y otros defectos [62] pueden 
ser más frecuentes de lo deseado. Dentro de los defectos más comunes podemos 
mencionar las vacancias (ausencia de átomos en la red), los defectos de carácter 
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Figura 1.3: Fotografía de una hoja de grafeno de 30 pulgadas sintetizada a través 
del método de deposición química por vapor. Imagen adaptada de [59]. 


topológico y los adsorbatos (átomos o moléculas adsorbidas sobre el grafeno) [63, 
64]. La presencia de las fallas y defectos depende no sólo del método de síntesis [58, 
62, 65] sino también de otros factores como por ejemplo el carácter suspendido/no 
suspendido de la hoja de grafeno sobre el sustrato. 


Si bien las técnicas de crecimiento u obtención de grafeno han evolucionado 
significativamente en los últimos años, como se explicó en la sección anterior, algunos 
defectos son todavía persistentes y resultan difíciles de evitar o eliminar. Este es 
el caso de los defectos lineales, aquellos que se extienden a lo largo de una línea 
en la muestra [66]. Éstos pueden ser de origen natural, como los que se generan 
en los bordes de grano de una muestra de grafeno policristalina (figura 1.4) [67], o 
también pueden ser artificialmente diseñados. Una línea de defecto particular que se 
encuentra en el grafeno es la de tipo 5-8-5, donde un enlace entre dos hexágonos 
contiguos de la red se rota para formar un pentágono y un octógono (figura 1.5) [68, 
69]. Este defecto lineal puede ser obtenido artificialmente a partir de una elección 
apropiada del sustrato empleado en la síntesis [70], o bien por irradiación electrónica 
y calentamiento Joule simultáneos en ubicaciones predeterminadas de muestras de 
grafeno suspendidas [68]. 


En general, las fallas y los defectos resultan perjudiciales para las aplicaciones 
industriales del grafeno. Sin embargo, existen situaciones donde éstos pueden ser 
explotados con nuevos fines. Por ejemplo, una línea de defectos puede actuar como 
un canal conductor análogo a un cable metálico dentro de la muestra [70, 71]. De 
hecho, este canal puede comportarse como un análogo electrónico del divisor de 
haces óptico, permitiendo o desviando el paso de electrones en la muestra de 
grafeno [72]. Los defectos lineales se pueden emplear también como filtros de valles 
para valletrónica, una rama de la electrónica que se basa en la polarización de los 
estados electrónicos por valle (familias de electrones en un cristal que se diferencian 
en el pseudomomento k, sección 1.1.3) [73, 74]. 
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Figura 1.4: Imagen de microscopía electrónica de barrido por transmisión (STEM) 
de una muestra de grafeno policristalina donde se observa la línea de defectos 
que separa dos granos. Los pentágonos (azules), heptágonos (rojos) y hexágonos 
distorsionados (verdes) del borde de grano están remarcados en (b). Imagen 
adaptada de [67]. 
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Figura 1.5: (a) Imagen de microscopía de transmisión electrónica de una muestra 
de grafeno con una línea de defectos tipo 5-8-5 generada a partir del calentamiento 
Joule por la aplicación de una corriente eléctrica. (b) Esquema de la línea de 
defectos tipo 5-8-5 presentada en (a). Imagen adaptada de [68]. 


1.1.2. Modelo atomístico 


Una hoja de grafeno que se extiende en el espacio presenta los átomos de 
carbono en un arreglo hexagonal tipo panal de abeja (figura 1.6 (a)) [6]. El carbono 
presenta cuatro electrones en su capa de valencia, distribuidos entre los orbitales 
(25, 2Px, 2py, 2p=) (con z la dirección perpendicular a la hoja). Para formar enlaces 
en el plano con los tres átomos vecinos, estos orbitales se rehibridizan de manera 
tal que se generan tres de tipo sp? localizados en el plano, mientras que el orbital 
Pz. permanece inalterado (figura 1.6 (a)). Este último es perpendicular a la hoja de 
grafeno, de manera tal que el solapamiento entre los orbitales híbridos y el p, es 
nulo [75]. 
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Figura 1.6: (a) Esquema de una hoja de grafeno formada por átomos de carbono 
en un arreglo hexagonal. Cada átomo presenta tres orbitales híbridos sp? localiza- 
dos en el plano y un orbitar p. perpendicular al mismo. (b) Esquema de energías 
de los orbitales moleculares del grafeno. Figura adaptada de [6]. 


Los orbitales sp? de átomos de carbono vecinos interactúan entre ellos forman- 
do enlaces covalentes representados por los orbitales moleculares enlazantes o y 
antienlazantes o*. Éstos se encuentran localizados en el plano del grafeno y son 
simétricos respecto de las rotaciones tanto en el eje x como en el eje y. Por otra 
parte, los orbitales p, restantes también interactúan con los orbitales vecinos pero 
solapándose lateralmente, generando los orbitales moleculares enlazante T y antien- 
lazante r* [75]. De esta manera se forma una nube electrónica deslocalizada por 
toda la muestra y ubicada por encima y por debajo del plano de grafeno. Además, 
estos orbitales son los responsables de mantener la estructura tridimensional de 
grafito (formado por capas apiladas de grafeno) a través de la interacción débil de 
tipo van der Waals entre capas adyacentes [76]. 


Las bandas electrónicas correspondientes a los orbitales enlazantes « y antienla- 
zantes o* están separadas fuertemente en energía (alrededor de 12 eV, figura 1.6 (b)). 
En el rango de energía intermedio se ubican las bandas asociadas a los orbitales r y 
Tr*, que se cruzan en el punto de neutralidad de carga (es decir, la energía de Fermi 
del grafeno sin dopar) determinando así las bandas de conducción y de valencia. La 
diferencia energética entre los distintos orbitales moleculares se debe principalmente 
a la diferencia en el grado de solapamiento de los orbitales atómicos. En el caso del 
enlace covalente o, el solapamiento es frontal y por ende más fuerte que para el 
donde la interacción entre vecinos es lateral. Los orbitales moleculares d determinan 
entonces la estabilidad energética del grafeno y sus propiedades elásticas [6], mien- 
tras que los 7 describen de manera completa las excitaciones electrónicas a baja 
energía en grafeno [77]. 


La red cristalina del grafeno puede ser descripta como una red triangular de 
Bravais con base (figura 1.7 (a)) [6, 78], donde cada celda unidad (área sombreada) 
presenta dos átomos (A y B) inequivalentes. Los vectores base (a; y as) están 
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Figura 1.7: (a) Esquema de la red cristalina del grafeno, la cual corresponde a 
una red triangular de Bravais con base dada por los sitios de tipo A y B (marcados 
en negro y blanco, respectivamente). Los vectores base de la red (a; y a) están 
representados con flechas y la celda unidad por el área gris sombreada. (b) 
Esquema de la red recíproca del grafeno. Los vectores base asociados (b1 y b2) 
están representados con flechas y la primera zona de Brillouin por el área gris 
sombreada. Los tres puntos de alta simetría, I' (centro de la primera zona de 
Brillouin), X y K”, están indicados en la figura. Figura adaptada de [6]. 


definidos por: 


ar=a( 3) aa. -3) (1.1) 


22 2 


con a = 340 Y Aeo = 0,142 nm la distancia entre átomos de carbono vecinos en 
grafeno. Podemos notar en la figura 1.7 (a) que cada sitio de un dado tipo (A o B, 
círculos llenos y vacíos respectivamente) está rodeado sólo por sitios del tipo opuesto 
(B o A). Es decir que los primeros vecinos corresponden a átomos que forman parte 


de la otra subred, donde la separación está dada por los vectores de desplazamiento: 


di = Acc (1, 0) 
1 y3 

da = QUcc (5 7) d¡- a; (1.2) 
1 Y3 

d3 = do (5 7) d¡ - Q2 


La figura 1.7 (b) presenta la red recíproca del grafeno. La misma se define a partir 
de los vectores de red recíprocos b, (con j = 1,2) determinados por la condición 
as: b; = 271053: 


(1.3) 








Arm [1 v3 b, — 47 de _v3 
L= 30 9? 9 2= 34 9? 9 
El área sombreada en la figura corresponde a la primera zona de Brillouin, la cual 
está construida como la celda de Wigner-Seitz de la red recíproca [78]. Como la red 


de Bravais es de tipo triangular, la primera zona de Briolluin adquiere forma hexagonal 
(es importante resaltar que no se debe a la base de dos átomos del grafeno, que de 
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hecho no se considera en el cálculo de los vectores de red recíproca). Al igual que 
en el caso de la red real, sólo dos de los seis vértices son inequivalentes, mientras 
que los restantes se obtienen por el desplazamiento de uno de ellos en un vector 
b; (con j = 1,2). Estos dos puntos inequivalentes, que son también especiales en 
la estructura electrónica (sección 1.1.3), se denotan por K y K”, y se pueden elegir 
como: 


(1.4) 


Modelo tight-binding 


Para describir a los electrones en el grafeno cerca de la energía de Fermi se utiliza 
un Hamiltoniano de tipo tight-binding [6, 79, 80]. Debido a la diferencia energética 
entre los orbitales moleculares o y r, y a que la banda asociada a estos últimos es la 
que se encuentra a la energía de Fermi (figura 1.6 (b)), consideramos únicamente a 
los orbitales atómicos p, para el modelo atomístico. De esta manera, el Hamiltoniano 
resultante de segunda cuantización queda expresado como: 


H = Y E¡cle, - Y (micte, + c.h.) (1.5) 
i (6) 


donde el y c, son los operadores de creación y aniquilación en el orbital 7 del 
sitio ¿. Además, E, es la energía de sitio (A o B) la cual puede fijarse igual a cero 
como referencia. El solapamiento entre orbitales vecinos está considerado en los 
elementos de matriz de hopping y;;, los cuales dan cuenta del costo energético de 
que un electrón pase del sitio ¿ al sitio y. En ausencia de perturbaciones externas, el 
hopping en grafeno adquiere el valor de yo = 2,7 eV [80]. Por último, c.h. representa 
el conjugado Hermitiano del término anterior. 


Si la red cristalina del grafeno es perfecta, es decir todos los sitios tienen idéntica 
energía (EA puede ser distinto de Hp) y las distancias (d;, con ¿ = 1,2,3) se man- 
tienen constantes, el sistema presenta simetría de invarianza traslacional. En este 
caso, y para una muestra infinita (bulk), es posible emplear el teorema de Bloch [81]. 
El mismo enuncia que para los electrones en un cristal perfecto, existe una base de 
funciones de onda que cumplen: i) cada una de ellas es un autoestado de energía 
del Hamiltoniano, y ii) cada una de ellas es una función de Bloch, lo que implica que 


la función de onda puede ser escrita como 1(r) = el*"u(r), donde u tiene la misma 
periodicidad que la estructura atómica del cristal y se define a k como el vector de 


onda. 


Utilizando el teorema de Bloch en su versión discretizada [78], podemos escribir 
el Hamiltoniano del grafeno, en ausencia de perturbaciones externas, en la base de 
los sitios A y B. En este caso el vector de onda k = (k.», k,) es un vector de dos 
componentes en el plano zy y dentro de la primera zona de Brillouin. De esta manera 


el Hamiltoniano tight-binding queda representado de forma matricial como: 


3 z 
Ea pea 
j=1 
H(k) = de ó (1.6) 
Y ze , Eg 
E 


1.1.3. Estructura electrónica 


El espectro de energías del grafeno puede ser calculado a partir de la diagonali- 
zación del Hamiltoniano tight-binding (ecuación 1.6) [78]. Considerando una muestra 
de grafeno pura, donde Ea = Eg =0, la relación de dispersión está determinada por 
la ecuación: 

e(k) = +% [eitik y ¿idol + edo | 
Reemplazando por los valores correspondientes de los vectores de desplazamiento 
(ecuación 1.2), y realizando los pasos algebraicos necesarios, obtenemos finalmente: 


3 1 1 
Elka,ky) = +70 11 1+4c08 (Pa) cos (51,0) + 4 cos? (51,0) (1.7) 


En la figura 1.8 se presenta la estructura electrónica del grafeno (ecuación 1.7). 
La misma está formada por dos bandas: la correspondiente al orbital molecular 
antienlazante r* definida por la rama positiva de la ecuación 1.7, y la asociada a la 
banda enlazante 7 determinada por el valor negativo de la ecuación. Considerando 
que cada orbital p, de los átomos de carbono que forman el grafeno presenta 
un único electrón (los otros tres electrones de valencia conforman los orbitales o, 
sección 1.1.2), sólo la rama negativa de la relación de dispersión está ocupada 
(y en su totalidad) para el grafeno eléctricamente neutro. Por lo tanto, la energía 
de Fermi se encuentra a energía cero correspondiente a la energía de referencia 
(Ea = Ep = 0). De esta manera podemos definir a las bandas 7 y 7* como las 
bandas de valencia y conducción, respectivamente. 

Un primer aspecto a resaltar a partir de la ecuación 1.7 es que las dos bandas 
de la estructura electrónica del grafeno coinciden a energía cero (figura 1.8). Esto 
ocurre en valores característicos de k que corresponden precisamente a K y K' 
(ecuación 1.4). La superficie de Fermi está compuesta entonces por los vértices del 
hexágono de la primera zona de Brillouin de la red recíproca. La ausencia de un 
gap en la estructura electrónica del grafeno le otorga comportamiento metálico. Sin 
embargo, debido a que la superficie de Fermi tiene dimensión cero (son sólo puntos 
aislados), usualmente se define al grafeno como semi-metal o semiconductor de gap 
nulo. 

Una segunda particularidad del espectro de energías del grafeno es su simetría 
electrón-hueco, es decir respecto de <(k) = 0. Específicamente, esta relación implica 
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Figura 1.8: Estructura electrónica del grafeno obtenida a partir del Hamiltoniano de 
tipo tight-binding, donde se observan las bandas r y 7*. En el esquema insertado 
se presenta la relación de dispersión de tipo Dirac alrededor de los puntos de alta 
simetría K y K”, conocida como “cono de Dirac”. Figura adaptada de [6]. 


que si existe un estado electrónico de energía +e(k), entonces también existe uno 
de energía —<(k). La simetría electrón-hueco surge naturalmente por la estructura 
de red cristalina del grafeno considerada al momento de construir el Hamiltoniano 
tight-binding. Dado que el mismo es una aproximación, es posible incorporar términos 
que añaden pequeñas correcciones a la estructura de bandas (como por ejemplo 
los elementos de matriz de hopping a segundos vecinos), los cuales producen, 
entre otros efectos, la ruptura de la simetría. Sin embargo, dichas correcciones son 
significativas principalmente a altas energías [6], por lo que alrededor de la energía 
de Fermi es posible despreciarlas, preservando la simetría electrón-hueco. 


Otras características interesantes de la estructura electrónica pueden hallarse 
al centrarnos en la zona de bajas energías (alrededor de e(k) = 0). Expandiendo 
la ecuación 1.7 alrededor de los puntos K y K”, obtenemos para las bandas de 
valencia y de conducción: 


(Sk) = +hup|ók| (1.8) 


donde dk es la desviación de k respecto de K o K” y up es la velocidad de grupo 
a la energía de Fermi (up = V3y0a/(2h)). En primer lugar, podemos notar que 
la relación de dispersión calculada es lineal en dk. Pero esta linealidad además 
presenta una peculiaridad y es su equivalencia con la ecuación relativista de Dirac 


244 4 p?c?) para fermiones sin masa [82]. De esta manera, las propiedades 


(e? = m 
electrónicas alrededor de K y K” imitan las de los fermiones sin masa formando 
“conos de Dirac” en la relación de dispersión (figura 1.8) [3]. Los vértices de estos 


conos corresponden justamente a K y K”, los cuales reciben por este motivo el 


nombre de puntos de Dirac. Además, el espacio de momento k expandido por cada 
uno de los dos conos inequivalentes se denomina valle. La velocidad de grupo, cuyo 
valor es inusualmente alto (4, = 1-10% m/s), representa, en el contexto de la ecuación 
de Dirac, una “velocidad de la luz” efectiva. [6, 83]. 

Muchas de las peculiares propiedades y múltiples posibles aplicaciones del gra- 
feno pueden ser entendidas a partir de esta peculiar estructura de bandas. Por 
ejemplo, se determinó que muestras de este material exhiben transporte electrónico 
balístico sobre escalas micrométricas aun a temperatura ambiente [45], lo cual se 
explica por el carácter relativista de los electrones de conducción. Esta propiedad 
puede ser explotada en la construcción de transistores para chips de computadora 
capaces de procesar información a tasas mucho más altas que los actuales dispositi- 
vos basados en silicio [29, 34, 84]. Sin embargo, existe un importante obstáculo para 
el empleo del grafeno en electrónica, producto también de su estructura de bandas 
de tipo relativista. La ausencia de un gap de energía en la relación de dispersión 
(figura 1.8) impide apagar la corriente eléctrica una vez que la misma comienza 
a fluir. Por lo tanto, no es posible (o resulta más complejo) realizar operaciones 
lógicas basadas en el encendido y apagado de la corriente, las cuales son la base 
fundamental de la electrónica digital. 


Estructura electrónica para cintas de grafeno 


En la familia del grafito y el grafeno existen otros materiales derivados como lo 
son las cintas de grafeno y los nanotubos de carbono [22, 62]. Estos últimos pueden 
ser considerados como materiales unidimensionales dada la relación entre su ancho 
(del orden de los nanómetros) y su largo (que puede ser hasta de milímetros). De 
igual manera que las propiedades del grafeno bidimensional difieren de las del grafito 
tridimensional, las características electrónicas de los nanotubos y de las cintas de 
grafeno también presentan ciertas particularidades. 

En la presente tesis nos basaremos principalmente en muestras correspondientes 
a cintas de grafeno. Experimentalmente las mismas pueden ser obtenidas a partir de 
procesos litográficos de una hoja de grafeno [85] o por deposición química de vapor 
sobre sustratos escalonados [86, 87]. También es posible generar cintas abriendo 
y desenrollando nanotubos de carbono, para los cuales los procesos de síntesis 
están más desarrollados (dado que su aparición data de 1991, años antes que el 
grafeno [21]), ya sea por métodos químicos [88] o físicos [89]. 

Partiendo de una hoja de grafeno extendida (bulk), es posible obtener cintas 
con distintos tipos de borde según la dirección de corte. En la figura 1.9 (a) se 
presentan las dos direcciones típicas dada la regularidad de la estructura de red: 
armchair y zigzag. En el primer caso se generan cintas cuyos bordes son escalonados 
(figura 1.9 (c)); mientras que en el segundo, el cual difiere en 30? del anterior, son 
de tipo zigzag tal como su nombre lo indica (figura 1.9 (b)). Ambas cintas presentan 
simetría de invarianza traslacional en la dirección del eje de las mismas. Podemos 
definir entonces una nueva celda unidad formada por un segmento de idéntico ancho 
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Figura 1.9: (a) Esquema del grafeno donde se muestran, en rojo, las direcciones 
armchair y zigzag. Cintas de grafeno de borde zigzag y armchair (resaltados en 
rojo) se presentan en (b) y (c), respectivamente. Las celdas unidad están indicadas, 
en cada caso, con rectángulos punteados. (d) Cinta de grafeno con un borde 
arbitrario resaltado en rojo, formado por segmentos armchair y zigzag. Figura 
adaptada de [6]. 


que la cinta (rectángulos punteados en las figuras 1.9 (b) y (c)). Por otra parte, existen 
formas más complejas de bordes que están compuestas básicamente por tramos 
armchair y zigzag de distinta extensión combinados (figura 1.9 (d)). Éstos se generan 
a partir de cortes en direcciones arbitrarias y son comúnmente obtenidos en muestras 
reales donde cintas con bordes controlados con precisión atómica son más difíciles 
de producir. 

Las propiedades electrónicas y la estructura de bandas del grafeno pueden verse 
modificadas cuando, en lugar de la hoja bidimensional, consideramos una cinta de 
ancho finito. En primer lugar, siempre que los bordes sean regulares, sólo hay una 
dirección en la cual el sistema presenta invarianza traslacional. Es por esto que se 
reduce la dimensión del vector de onda k, siendo ahora de una única componente. 
Las relaciones de dispersión de las cintas se pueden obtener entonces plegando la 
estructura de bandas del grafeno (figura 1.8) alrededor de la nueva zona de Brillouin 
del sistema, colapsando así el espectro sobre un único eje [6]. 

Dos características fundamentales de las cintas de grafeno determinan las propie- 
dades electrónicas de las mismas: el tipo de borde y el ancho [91]. Las figuras 1.10 (a) 
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Figura 1.10: Estructura electrónica de una cinta de grafeno con bordes tipo 
armchair de ancho (a) 1,968 nm y (b) 2,214 nm. Las figuras (c) y (d) corresponden 
a muestras con bordes zigzag de ancho 3,266 nm y 5,609 nm, respectivamente. 
Figura adaptada de [90]. 


y (b) muestran la estructura electrónica de cintas de grafeno armchair de ancho 1,968 
nm y 2,214 nm, respectivamente. Podemos notar en este caso que los vértices de los 
conos de Dirac del grafeno (K y K”) colapsan en un único valor de k (específicamen- 
te, en k = 0). Además, es interesante destacar que, mientras la primera de las cintas 
mantiene una relación de dispersión relativista a bajas energías, en la de mayor 
ancho se observa la presencia de un gap en la estructura de bandas (figura 1.10 (b)). 
Esta apertura y cierre de gap se repite de manera periódica en función del ancho 
neto de la muestra (determinado a partir del número de líneas de dímero contadas 
de manera transversal al eje de la cinta). 

La estructura electrónica de las cintas de grafeno con bordes zigzag se muestra en 
la figura 1.10 (c) y (d), para muestras de ancho 3,266 nm y 5,609 nm, respectivamente. 
A diferencia de las cintas armchair, en este caso se observa la presencia de ambos 
conos de Dirac en la relación de dispersión (localizados en valores opuestos de k). 
Las cintas zigzag conservan el carácter semimetálico del grafeno independientemente 
del ancho de las mismas. Sin embargo, debido al confinamiento en la dirección 
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transversal, emergen estados de borde localizados que se manifiestan como bandas 
planas a la energía de Fermi que unen los valles K y K”. 


Por lo tanto, debido a la cuasi unidimensionalidad, la estructura electrónica de 
la cinta de grafeno resulta diferente a la del material bulk bidimensional. Más aún, 
en función del tipo de borde (armchair, zigzag o un borde arbitrario) y del ancho 
de la muestra, el sistema presenta carácter semimetálico (como la hoja de grafeno) 
o semiconductor, abriendo un gap alrededor del punto de Dirac en la relación de 
dispersión [6, 91]. 


1.2. Aislantes topológicos 


En las últimas décadas, las ciencias física y matemática han encontrado un nuevo 
punto de conexión en el área de los aislantes topológicos [15, 16]. Hasta 1980, las 
propiedades eléctricas de la materia podían ser descriptas empleando la teoría de 
bandas, ampliamente utilizada en la física de la materia condensada. De esta manera 
se clasificaba a los sistemas en aislantes comunes (triviales), semiconductores y me- 
tales, según si presentan o no un gap en la estructura electrónica [78]. Sin embargo, 
en 1980 Klaus von Klitzing descubrió el primer caso de un material que presentaba 
propiedades inexplicables hasta el momento, el cual se denomina actualmente como 
aislante topológico [14]. 


Los aislantes topológicos surgen como una nueva fase electrónica de la materia. 
La misma está caracterizada por la ausencia de conducción eléctrica en el bulk (de 
allí su nombre de aislante) y por la presencia de estados metálicos que transportan 
corriente en los bordes o caras expuestas. Los estados metálicos se encuentran 
protegidos por simetrías propias del sistema como pueden ser de inversión, reversión 
temporal y de quiralidad, entre otras [15, 16]. Esta protección hace que la conducción 
eléctrica sea sumamente robusta frente a desorden o fallas de la muestra, una 
característica que es de sumo interés para posibles aplicaciones en la industria. Las 
propiedades eléctricas y de robustez de estos materiales pueden ser explicadas a 
partir de su carácter topológico, el cual queda determinado mediante el cálculo de un 
invariante matemático [92-94]. Es por esto que, en la actualidad, el orden topológico 
de los sistemas se incorporó a la teoría de bandas [92]. 


El punto de inicio en el desarrollo de esta nueva rama de la física fue experimental 
a través de la medición del efecto Hall cuántico entero en gases de electrones 
bidimensionales [14]. La conexión teórica con la topología matemática, y el bautismo 
del área como materiales aislantes topológicos, es de hecho más reciente en el 
tiempo. Sin embargo, fue a partir de ésta que se pudieron justificar muchos de 
los resultados experimentales previamente obtenidos, así como realizar nuevas 
predicciones que expanden el área de estudio, interés y aplicación de los aislantes 
topológicos [15, 16, 95]. 


1.2 Aislantes topológicos 


1.2.1. Efecto Hall cuántico entero 


Klaus von Klitzing estaba estudiando transistores de efecto campo formados 
por capas de metal-óxido-semiconductor (MOSFET), cuando descubrió que los 
electrones en la capa semiconductora de silicio se comportaban como un gas de 
electrones libres bidimensional [14]. Este comportamiento era idéntico al observado 
en un metal pero confinado en dos dimensiones. Según la teoría de bandas, los 
electrones en los metales pueden moverse libremente a través de la banda de 
conducción. De esta manera, al someter una muestra a una diferencia de potencial 
entre dos cables adheridos a sus extremos, se genera una corriente electrónica neta. 
Este mismo resultado observó en su investigación von Klitzing para los electrones 
que formaban el gas bidimensional en la capa semiconductora de los transistores. 

Un siglo antes, Edwin Hall había demostrado que, en una placa fina de metal 
donde circula una corriente eléctrica neta y que se encuentra en presencia de un 
campo magnético externo ortogonal a la misma, se origina una diferencia de potencial 
perpendicular a la corriente y al campo (figura 1.11) [96]. Este voltaje se genera 
como consecuencia del accionar de la fuerza de Lorentz a la cual están sometidos 
los portadores de carga por la presencia del campo magnético. Actualmente este 
resultado se conoce como el efecto Hall clásico y la resistencia a la corriente eléctrica 
asociada a esta diferencia de potencial (y su correspondiente conductancia) se 
denomina resistencia Hall. 





Figura 1.11: Esquema del dispositivo experimental empleado para la medición 
del efecto Hall clásico. Se muestra el cambio en la trayectoria de un electrón por la 
presencia del campo magnético externo (B,) ortogonal a la muestra. 


En el caso del gas de electrones bidimensional, al colocar la muestra en un campo 


magnético intenso (y a bajas temperaturas, alrededor de 4 K) también se observó la 
aparición de una resistencia Hall. Sin embargo, existe una diferencia sustancial: esta 
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resistencia se encuentra cuantizada en números enteros de )»/e? [14]. Es por esto 
que recibe el nombre de efecto Hall cuántico entero (QHE por sus siglas en inglés). 


La cuantización de la resistencia en el gas de electrones bidimensional en pre- 
sencia de un campo magnético se debe, en primer lugar, al confinamiento de los 
portadores de carga en tan sólo dos dimensiones. Estos electrones describen órbitas 
ciclotrónicas circulares cuya frecuencia depende directamente de la intensidad del 
campo magnético (figura 1.12). En ausencia de una diferencia de potencial entre los 
extremos de la muestra, no existe un movimiento neto de los electrones. Por otra 
parte, debido a que las partículas pueden ser descriptas mecanocuánticamente, las 
órbitas están cuantizadas y las energías permitidas corresponden a niveles altamente 
degenerados conocidos como niveles de Landau [97, 98]. 
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Figura 1.12: Esquema de un gas de electrones bidimensional en el régimen Hall 
cuántico entero, en el cual el movimiento de los electrones está representado con 
flechas. Figura adaptada del curso “Topología en materia condensada” (TU Delft). 


Si consideramos una muestra de gas de electrones bidimensional finita (es decir, 
donde el material presenta bordes), el comportamiento de los electrones en el centro 
del sistema difiere del de aquellos que se encuentran próximos al límite. Si bien 
en ambos casos las órbitas ciclotrónicas tienen la misma frecuencia, los electrones 
próximos al borde de la muestra no pueden completar una órbita (ya que deberían 
“salir” por fuera de ésta). Por lo tanto se generan “skipping orbits”: al llegar al límite de 
la muestra, el electrón comienza una nueva órbita en lugar de concluir el movimiento 
circular anterior (figura 1.12) [15]. Como resultado, los electrones que se encuentran 
próximos al borde del material presentan un movimiento neto cuya dirección y sentido 
depende del borde del material en el que se encuentren [98]. 


Debido al carácter aislante del bulk del material y la direccionalidad del movimien- 
to de los electrones por los bordes, no es posible entonces que haya backscattering 
(o retrodispersión) [99]. El backscattering es la reflexión de los portadores de carga 
en un ángulo de 180”, de manera tal que los mismos regresan a donde partieron. Es 
por esto que la conducción eléctrica en el gas de electrones bidimensional bajo la ac- 
ción de un campo magnético externo es sumamente robusta, y aun en presencia de 
defectos y desorden (como vacancias de átomos), la misma se mantiene constante. 
Esta característica es de gran interés para aplicaciones en la industria electrónica 
donde la pérdida, la interferencia y el ruido de las señales es un problema. 


1.2 Aislantes topológicos 


En 1980, cuando von Klitzing estudió por primera vez el gas de electrones 
bidimensional en presencia de un campo magnético [14], la teoría de los aislantes 
topológicos no había sido aún desarrollada. Sin embargo, actualmente, sabemos 
que este experimento resultó ser la puerta de entrada a la familia de los aislantes 
topológicos: materiales que son aislantes en el bulk, pero que tienen una conducción 
eléctrica no nula por los bordes. 


Efecto Hall cuántico en grafeno 


Al ser el grafeno un material bidimensional en el cual sus electrones se mueven 
libremente en el plano, es de esperar que en presencia de un campo magnético 
externo también se observe el efecto Hall cuántico entero. En el año 2005, el grupo 
de Novoselov y Geim publicó los primeros resultados experimentales de magneto- 
transporte en una hoja de grafeno [23]. Específicamente, mostraron la existencia de 
plateaus en la resistencia Hall junto con la correspondiente cuantización de energía 
en los niveles de Landau [25, 100, 101]. 


Una de las principales, y más celebradas, diferencias del efecto Hall cuántico en 
grafeno es la cuantización semientera de la conductancia en unidades de 4e?/» [23, 
24]. Este factor 4 proviene de la particular estructura electrónica del grafeno (presenta 
simetría electrón-hueco y portadores de carga de masa nula alrededor de la energía 
de Fermi) que se refleja en una doble degeneración de spin y de valle [23]. En las 
figuras 1.13 (a) y (b) se presentan los espectros electrónicos de una cinta de grafeno 
zigzag en ausencia y presencia de un campo magnético externo donde se observa 
la formación de niveles de Landau. 
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Figura 1.13: Estructura electrónica de una cinta de grafeno con bordes tipo zigzag, 
en (a) ausencia y (b) presencia de un campo magnético externo perpendicular a la 
misma. Cuando B + 0 el sistema se encuentra en el régimen Hall cuántico entero 
y se observan en la figura los niveles de Landau correspondientes. 
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Las energías ciclotrónicas obtenidas para el efecto Hall cuántico en grafeno 
son inusualmente altas. Es por esto que que es posible observar el mismo aún a 
temperatura ambiente [102], a diferencia de semiconductores tradicionales donde los 
experimentos deben realizarse a bajas temperaturas. Debido a esta característica 
propia del grafeno, y a la alta precisión y robustez de la cuantización de la energía 
en el efecto Hall cuántico, hoy se utiliza la medición de este efecto en grafeno para 
definir la constante de resistencia de von Klitzing (»/e?) en metrología [103]. 


1.2.2. Thouless y los invariantes topológicos 


La primera explicación teórica del efecto Hall cuántico entero fue formulada en 
1982 por David J. Thouless [92], un par de años después de su descubrimiento 
experimental, basándose en un argumento previo de Robert B. Laughlin [104]. Es- 
pecíficamente, plantea que la conductancia Hall es proporcional a la integral sobre 
la celda unidad en el espacio recíproco de un integrando que involucra las deri- 
vadas de la función de onda. El resultado final es consistente con lo observado 
experimentalmente: la conductancia está cuantizada en unidades enteras de e?/?. 

Si bien en el trabajo no se mencionan argumentos topológicos, el cálculo pre- 
sentado y la conclusión asociada pueden interpretarse a partir de dicha rama de la 
ciencia. En topología matemática es posible clasificar a los objetos según un dado 
invariante, es decir, una propiedad que no varía frente a deformaciones reversibles 
de los mismos [105]. Un ejemplo típico de invariante es el número de agujeros en 
un material: es posible deformar una esfera reversiblemente hasta convertirla en un 
vaso (0 agujeros), pero para obtener una taza es necesario crear un agujero (el de 
la asa), por lo que la esfera y la taza pertencen a dos grupos topológicos diferentes 
(figura 1.14). Análogamente, la taza se puede deformar hasta obtener una dona pero 
no un par de anteojos (tiene dos agujeros). 
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Figura 1.14: Esquema de la deformación no reversible de una esfera para llegar a 
un par de anteojos. Ambos objetos pertenecen a dos grupos topológicos diferentes, 
descriptos por el número de agujeros. Figura adaptada de [18]. 
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Esta idea puede ser extendida a la física [18] donde, por ejemplo, la estructura de 
bandas de un aislante (material cuya energía de Fermi reside en el centro de un gap) 
puede deformarse reversiblemente hasta obtener el vacío (banda de conducción 
infinitamente separada de la de valencia). De esta manera, el aislante y el vacío 
pertenecen a igual categoría topológica y por ende sus propiedades referidas a la 
misma son equivalentes. Es posible entonces emplear las nociones de la topología 
para distinguir aislantes triviales (como los antes mencionados), de los topológicos, 
por ejemplo el gas de electrones bidimensional o grafeno en presencia de un campo 
magnético externo. 

Los invariantes topológicos comúnmente empleados en física cuentan, en lugar 
del número de agujeros de un objeto, el número de “nudos” en la función de onda del 
material bajo estudio [106]. Para ello se calcula la integral en la zona de Brillouin de 
una función que involucra el cambio de las funciones de onda /(k) con el vector de 
onda k [93, 94, 106, 107]. Esta integral está bien definida en un gap de la estructura 
electrónica, donde las bandas están completamente llenas o vacías. Esta ecuación 
es análoga a la presentada por Thouless en 1982 para explicar el efecto Hall cuántico 
en el gas de electrones bidimensional [92]. Los invariantes topológicos son entonces 
una medida no-local (involucra la función de onda en el espacio de momento) que 
caracteriza al bulk del material. 


Correspondencia bulk-borde 


Debido a que el invariante topológico adquiere valores discretos, el mismo no 
está bien definido en la interfaz entre dos aislantes que exhiban diferente valor. En 
términos físicos esto implica que, en la frontera entre ambos aislantes, el material 
se comporta como metálico (sistema sin gap en la estructura electrónica donde el 
invariante no está bien definido). Los estados conductores que surgen en la interfaz 
se denominan estados de borde topológicos. 

La principal diferencia entre un estado de borde debido a electrones localizados 
en los sitios más externos de la muestra y los topológicos se encuentra en la robustez 
frente a los defectos y al desorden del sistema. Los estados de borde topológicos 
se originan por la diferencia en el orden topológico de los materiales adyancentes, 
una propiedad del bulk [106]. Es por esto que no dependen de los detalles atómicos 
de la interfaz y no pueden ser destruidos por perturbaciones locales en el borde 
(como funcionalización o fallas). Por el contrario, los estados que se forman por 
la existencia de una frontera e independientemente del orden topológico de los 
materiales, pueden ser fácilmente modificados o eliminados. Esta característica de 
los aislantes topológicos es importante entre otros motivos porque, para definir una 
fase de la materia como diferente de otra, las propiedades no deben destruirse por 
pequeñas perturbaciones. 

La existencia de los estados de borde topológicos en un material también se 
ve reflejada en la conductancia Hall. Ésta está directamente relacionada al número 
de dichos estados a través del invariante topológico [15, 16], y hereda por ende la 
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robustez frente a perturbaciones como desorden o interacciones entre partículas. De 
hecho, los estados de borde topológicos son los responsables de la cuantización de la 
conductancia en el efecto Hall cuántico entero del gas de electrones bidimensionales 
bajo la acción de un campo magnético externo (aislante topológico en contacto con 
el vacío, aislante trivial) [15]. 

Por lo tanto, los detalles atomísticos de una muestra son irrelevantes cuando se 
trata de estados provenientes de la interacción entre dos materiales de diferente 
orden topológico. El bulk determina lo que sucede en la frontera de los mismos: si hay 
estados de borde y en cuyo caso cuántos son. Este resultado es el que se conoce 
como correspondencia bulk-borde [106]. 


1.2.3. Modelo de Haldane 


Una pregunta clave que surgió posteriormente al descubrimiento del efecto Hall 
cuántico entero (QHE) es si resulta necesario emplear un campo magnético externo 
para obtener un aislante topológico como el medido en el gas de electrones bidimen- 
sional. Es por esto que, la gran importancia del desarrollo teórico de Thouless [92] 
y otros científicos contemporáneos, fue el hallazgo de un método para obtener una 
conductancia Hall cuantizada aun en ausencia de una perturbación externa [18]. 
Así, en 1988, F. Duncan Haldane corroboró esta predicción a través de un modelo 
teórico, demostrando que los únicos requisitos necesarios para observar el QHE en 
un material eran romper la invarianza de reversión temporal y tener una banda de 
energía con un invariante topológico no nulo [108]. 

El modelo de Haldane es un modelo tight-binding de fermiones en una red 
hexagonal idéntica a la de grafeno donde no sólo se consideran términos de hopping 
a primeros vecinos sino también a segundos (entre sitios de tipo A o de tipo B, 
figura 1.15) [108]. Si bien la característica principal de este modelo es la ausencia de 
una perturbación externa, los elementos de matriz de hopping a segundos vecinos 
son complejos al igual que en un sistema teórico donde se incorpora un campo 
magnético. La diferencia está dada entonces por las fases de dichos hoppings, las 
cuales en el modelo de Haldane presentan signos alternados de manera tal que 
el flujo neto sea nulo en cada celda unidad. Estos términos rompen la simetría de 
reversión temporal, lo mismo que origina el campo magnético en el experimento de 
von Klitzing [14]. Haldane demostró mediante el cálculo del invariante topológico que, 
según la fase y el valor neto de los acoplamientos complejos, es posible obtener una 
fase tipo Hall cuántica entera. 

La estructura electrónica calculada para el modelo de Haldane cuando los hop- 
pings a segundos vecinos son nulos es idéntica a la del grafeno (figura 1.8). En 
ambos casos presentan puntos en la zona de Brillouin donde las bandas de con- 
ducción y de valencia se solapan, los cuales tienen su origen en la existencia de 
simetría de reversión temporal y de inversión en el sistema [106]. Cuando esta última 
se quiebra (las energías de los sitios tipo A difieren de la de los sitios tipo B), se 
abre un gap y el sistema se transforma en un semiconductor trivial. Por el contrario, 
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Figura 1.15: Esquema del modelo de Haldane, semejante al grafeno, con sitios 
de tipo 4 y B (marcados en negro y blanco, respectivamente). Los acoplamientos 
complejos a segundos vecinos se indican en flechas rojas y azules según el signo 
de la fase. 


si la ruptura es sobre la simetría de reversión temporal, se obtiene un aislante en 
fase tipo Hall cuántica. En el caso de que ambas ocurran al mismo tiempo, la fuerza 
relativa determinará el tipo de estado en el que se encuentre el sistema finalmente. 
Todas estas combinaciones fueron resumidas por Haldane en un diagrama de fases 
mediante el cálculo teórico del invariante correspondiente [108]. 

El invariante topológico determinado para el modelo de Haldane es indicador 
de la cuantización de la conductancia Hall en el límite de campo magnético externo 
nulo (corresponde a un múltiplo entero de e?/h). Además, los estados asociados a la 
fase tipo Hall cuántica están protegidos por las simetrías propias del sistema, siendo 
robustos frente a perturbaciones externas o desorden del sistema. Es por esto que 
el modelo teórico desarrollado por Haldane corresponde a un aislante topológico, y 
actualmente se conoce como aislante de Chern [18, 106]. 


Medición experimental 


En el cierre del artículo donde Haldane propuso el modelo de aislante topológico 
en ausencia de un campo magnético externo [108], enunció: “While the particular 
model presented here ¡s unlikely to be directly physically realizable, ¡t indicates that, 
at least in principle, the QHE can be placed in the wider context of phenomena 
associated with broken time-reversal invariance (...) (“Mientras que el particular 
modelo presentado aquí es improbable que sea directamente realizado físicamente, 
este indica que, al menos en principio, el QHE puede ser colocado en un contexto 
más amplio de fenómenos asociados con la ruptura de la invarianza de reversión 
temporal (...)”). Sin embargo, en 2013, esta fase de la materia fue observada en films 
finos de telururo de bismuto y antimonio ((Bi,Sb)2Tes) dopados con cromo a campo 
magnético nulo [109], lo que fue la primera detección experimental de un aislante de 
Chern. 

Más aun, a lo largo del cuarto de siglo posterior a la predicción teórica de Haldane, 
nuevas técnicas experimentales fueron desarrolladas permitiendo la creación de un 
estado artificial de la materia que representa exactamente la “improbable realización” 
del modelo. En el año 2014, el grupo lideardo por Tilman Esslinger llevó a cabo la 
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primera determinación experimental de este modelo utilizando átomos fermiónicos 
ultrafríos en una red óptica tipo panal de abeja modulada periódicamente [110]. En la 
misma se caracterizó la estructura de bandas midiendo la curvatura de Berry, una 
propiedad que al igual que el invariante da cuenta de la topología del sistema [93]. 
Se determinó entonces la existencia de una fase tipo Hall cuántica entera, tal como lo 
predicho en el modelo de Haldane [108], en la cual se observó una corriente perpen- 
dicular de tipo Hall. Los resultados experimentales presentados son análogos a los 
predichos por Haldane, incluidos el diagrama de fases y los invariantes topológicos 
asociados. 


1.2.4. Modelo de Kane - Mele: efecto Hall cuántico de spin (QSH) 


El grafeno es un semimetal o un semiconductor de gap nulo, por lo que para 
convertirlo en un aislante topológico es necesario abrir en primer lugar un gap en 
la estructura electrónica a la energía de Fermi [6]. De manera análoga al modelo 
de Haldane [108], si colocamos una muestra sobre un potencial de compuerta de 
manera tal que la energía de los sitios A y B sea distinta, se rompe la simetría de 
inversión y la fase que se obtiene es trivial. En cambio, frente a un campo magnético 
externo que quiebra la simetría de reversión temporal, la fase que se obtiene es 
topológica y corresponde al efecto Hall cuántico. En el año 2005 Charles L. Kane y 
Eugene y. Mele demostraron que es posible transformar al grafeno en un aislante 
topológico aun en ausencia de un campo magnético externo [111]. 


El modelo propuesto por Kane y Mele [111] es en gran medida equivalente al 
de Haldane [108], con la diferencia de que considera la componente de spin de los 
electrones. Éste puede describirse como dos copias superpuestas del modelo de 
Haldane (una por cada spin s, = +1/2) con quiralidad opuesta del efecto Hall cuántico 
entero (observada por ejemplo en la dirección de propagación de los estados de 
borde) [106]. La quiralidad está dada por la fase del término de hopping complejo a 
segundos vecinos, que introduce un campo magnético efectivo periódico pero sin 
flujo neto. De esta manera se quiebra la simetría de reversión temporal para cada 
componente de spin por separado. Si bien en el modelo de Haldane dicho término 
era un artificio teórico, en el caso del modelo de Kane - Mele se puede interpretar 
como el efecto del acoplamiento spin - órbita de los electrones en el grafeno. 

Si consideramos cada componente de spin por separado, podemos pensar al 
sistema como un aislante topológico en una fase de tipo Hall [111]. Por lo tanto 
tenemos estados de borde topológicos que se propagan en una dirección dada 
y que son robustos frente al desorden y defectos del sistema [15]. En el modelo 
de Kane - Mele, ambos spins tienen quiralidad del QHE opuesta, por lo que la 
dirección de propagación de los electrones en un dado borde del material es también 
opuesta. Entonces, un campo eléctrico aplicado a los extremos de la muestra inducirá 
corrientes en bordes opuestos para cada spin. Si bien no se obtiene una corriente 
perpendicular de carga neta, sí se genera una corriente de spin caracterizada por 
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una conductancia Hall de spin (figura 1.16). Este resultado es el que se conoce como 
efecto spin Hall cuántico (QSHB). [15, 16, 111] 


Figura 1.16: Esquema de un dispositivo de cuatro terminales en el régimen spin 
Hall cuántico. Los estados de borde disponibles para cada componente de spin se 
indican en rojo y azul. Figura adaptada de [111]. 


La estructura electrónica de una cinta de grafeno zigzag en una fase tipo QSH 
presenta dos bandas que atraviesan el gap de energía y conectan los puntos K y 
K”. Éstas corresponden a cada uno de los estados topológicos localizados en los 
bordes de la cinta. Sin embargo, a diferencia del modelo de Haldane, ambas bandas 
están degeneradas ya que en cada borde coexisten dos estados de distinto spin, que 
se propagan en dirección opuesta (figura 1.16) [15, 111]. La presencia de más de 
un estado en un mismo borde es responsable de que, aun cuando por su carácter 
topológico estos estados deben ser robustos, no lo sean frente a perturbaciones de 
tipo magnéticas que pueden mezclar estados con diferente spin. 


Kane y Mele demostraron que el invariante topológico matemático correspon- 
diente a su modelo sólo puede tomar dos valores posibles: O y 1 [112]. Es decir, el 
sistema presenta un orden topológico de tipo Z>, asociado a una fase trivial (0) y 
una topológica (QSH, 1). En este último caso, el invariante no está directamente 
relacionado con la conductancia del sistema como ocurre en el efecto Hall cuántico 
entero, lo cual se debe a la ausencia de una diferencia de carga neta perpendicular a 
la corriente. Sin embargo, en esta fase sí existe una acumulación de spin no nula, 
y es en alusión a ésta, a su carácter cuántico y a su semejanza con el QHE que el 
efecto recibe el nombre de spin Hall cuántico. 
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Medición experimental 


En el año 2007, el grupo liderado por Laurens W. Molenkamp y Shou-Cheng 
Zhang presentó la primera determinación experimental de un aislante topológico 
intrínseco en el cual no es necesaria la aplicación de un campo magnético externo 
para obtener una fase no trivial [113]. El sistema estudiado fue un pozo cuántico de 
telururo de mercurio (HgTe) encerrado entre capas de telururo de cadmio (CdTe). A 
medida que el grosor de la capa de HgTe disminuye, el sistema pasa de un estado 
aislante trivial a una fase tipo spin Hall cuántica. Esto se determinó mediante la 
medición de la conductancia cuando la energía de Fermi se encuentra en el gap de 
energía del pozo cuántico, y se corroboró con experimentos de magnetorresistencia. 
La existencia de la fase QSH en el pozo cuántico de HgTe/CdTe se debe al fuerte 
acoplamiento spin-órbita que ocurre naturalmente en los compuestos formados por 
átomos pesados. 


1.2.5. Sistemas forzados periódicamente 


Una pregunta recurrente que surge al estudiar los aislantes topológicos es si 
es posible conferirle estas propiedades a cualquier material bidimensional (como 
puede ser un metal o un semiconductor trivial). El efecto Hall cuántico entero es 
un ejemplo de esta transformación, en el cual el orden topológico de un gas de 
electrones bidimensional en presencia y ausencia de un campo magnético externo es 
diferente [14, 15, 106]. Este efecto se observa también en grafeno, donde al aplicarse 
un campo magnético no nulo, experimenta una fase tipo Hall topológica [102]. 

Estudios recientes indican que también se puede abrir un gap energético en la 
estructura electrónica (transformar el material en aislante) y obtener fases topológicas 
no triviales cuando el sistema es forzado periódicamente. Un ejemplo es el caso de 
muestras sujetas a un potencial de compuerta periódico, a partir del cual es posible 
generar bombeo cuántico (como el propuesto por Thouless [114]) con propiedades 
topológicas [115]. Una segunda opción es colocar el sistema bajo la acción de un 
campo eléctrico, como puede ser irradiando la muestra con luz láser [116-119]. 

En los últimos años, el estudio teórico de sistemas forzados periódicamente con 
propiedades topológicas presentó un gran crecimiento. Esto se debe a la relativa 
facilidad con que pueden ser modelados utilizando la teoría de Floquet [120]. La 
misma corresponde al análogo temporal de la teoría de Bloch [81] en el espacio real, 
la cual permite determinar las funciones de onda y las energías permitidas de un 
sistema dependiente del tiempo. Al igual que con cualquier otro material, también es 
posible determinar un invariante topológico y clasificarlo según su orden topológico. 
Aquellos sistemas descriptos por la teoría de Floquet y que presentan propiedades 
no triviales se conocen actualmente como aislantes topológicos de Floquet [118, 
121-125] 

Los estados topológicos de Floquet pueden generarse en muestras de gra- 
feno [116, 117, 119, 126], aislantes triviales [118], superconductores [127], o aun en 
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aislantes ya topológicos [128]. Experimentalmente, tanto la apertura de un gap en la 
estructura de bandas inducida por el láser, como los estados de Floquet-Bloch en 
la superficie de un aislante topológico, ya han sido observados [129, 130]. En los 
últimos tiempos nuevos experimentos [110, 131, 132] y teorías [119, 133-136] están 
siendo desarrollados con el fin de revelar las características propias de los estados 
topológicos y su física fuera del equilibrio [137, 138]. 


Grafeno irradiado con luz láser 


El grafeno es un ejemplo de material que puede adquirir propiedades topológicas 
al irradiarlo con luz láser [116, 117, 119, 126]. Debido a su estructura electrónica 
característica, es necesario emplear luz polarizada circularmente para abrir gaps de 
energía [116, 139-142]. Utilizando la teoría de Floquet se mostró que en dichos gaps 
surgen estados de borde quirales propios de un material topológico. Dependiendo de 
la frecuencia de la radiación empleada, es posible que haya más de un par de estos 
estados en cada gap. Si bien se determinó la existencia de una conductancia Hall 
cuantizada, la misma no está necesariamente precisada por el número de estados 
topológicos (como sí ocurre en el efecto Hall cuántico entero) [143]. Esto se debe 
a que los estados dentro de cada gap se encuentran jerarquizados en función del 
orden de los procesos fotónicos asociados a cada uno [144], y sólo aquellos que 
contribuyen a la densidad de estados promediada en el tiempo colaboran con la 
conductancia Hall [143]. 


1.2.6. Modelo de Su-Schieffer-Heeger (SSH): aislante topológico unidi- 
mensional 


En las secciones previas analizamos distintos ejemplos de aislantes topológicos 
bidimensionales (gas de electrones libres, grafeno, modelo de Haldane y modelo de 
Kane-Mele). Sin embargo, la bidimensionalidad no es una característica necesaria 
para que un material presente comportamiento topológico. De hecho, existen ais- 
lantes topológicos unidimensionales como por ejemplo el poliacetileno dimerizado, 
representado en el modelo de Su-Schieffer-Heeger (SSH) [145-147]. 

Contemporáneamente al nacimiento del efecto Hall cuántico entero [14, 92], en 
1979, Wu-Pei Su, John R. Schrieffer (premio Nobel de física en 1972 por el desarrollo 
de la teoría BCS de superconductividad [148]) y Alan J. Heeger presentaron un 
estudio teórico sobre las propiedades de cadenas largas de poliacetileno [145]. En 
éste desarrollan el primer modelo teórico de un polímero conductor, área de la física 
y química de materiales que se desarrolló vertiginosamente a partir de ese momento. 
El posterior descubrimiento experimental de estos materiales le valió, en el año 2000, 
el premio Nobel de química a A. J. Heeger [149]. 

El modelo SSH del poliacetileno corresponde a una cadena de átomos de carbono 
dimerizada donde se alterna entre enlaces simples (enlace covalente tipo o) y enlaces 
dobles (un enlace y y uno 7), figura 1.17 [145]. Al igual que para el grafeno, los 


27 


1. Introducción 


28 





Figura 1.17: Esquema del modelo de Su-Schrieffer-Heeger del poliacetileno. 
Figura adaptada del curso “Topología en materia condensada” (TU Delft). 


orbitales atómicos del carbono se encuentran hibridizados formando tres orbitales 
sp? (en este caso el tercer enlace covalente es con un átomo de hidrógeno) y un 
orbital p perpendicular al plano de la molécula [75]. Este orbital p., que presenta 
un único electrón por átomo, es el encargado de formar enlaces T con los sitios 
vecinos, generando las bandas 7 enlazantes y antienlazantes (próximas a la energía 
de Fermi). La celda unidad está formada entonces por dos átomos de carbono 
inequivalentes tipo A y B (figura 1.18), donde la constante de red (d) es igual al doble 
de la distancia entre sitios vecinos. 


El Hamiltoniano del modelo SSH es paradigmático ya que puede exhibir estados 
de borde no-triviales, siendo así un ejemplo mínimo de un aislante topológico [146, 
147]. El carácter topológico está dado por la fuerza relativa de los acoplamientos 
intra (-y1) e inter (y2) celda, los cuales adquieren valores alternados (figura 1.18). La 
existencia, o ausencia, de los estados de borde y su topología puede determinarse 
teóricamente a partir del cálculo del invariante topológico correspondiente. 


A A 





Figura 1.18: Esquema del modelo de Su-Schrieffer-Heeger con sitios de tipo 4 y 
B (marcados en negro y blanco, respectivamente). Se considera una sección finita 
del modelo formada por N celdas unidad de ancho d, y donde y, y ya representan 
los acoplamientos dentro y fuera de la celda unidad, respectivamente. 


Modelo atomístico 


El modelo de Su-Schrieffer-Heeger describe la dimerización que ocurre en un 
sistema unidimensional sujeto a una perturbación que duplica la periodicidad de la red 
(figura 1.18) [145]. Considerando la transición de Peierls que sufre este modelo [150, 
151], y que las excitaciones a bajas energías están completamente descriptas por 
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las bandas 7, podemos plantear el Hamiltoniano tight-binding de una única partícula: 


H = Lag ace lnea ca; + YCE ¿104,5 + c.h.) (1.9) 
j 


a) 


donde e Y Co ¡¿ SON los operadores de creación (aniquilación) en el sitio a (que 
puede ser de tipo 4 o B) de la j-ésima celda unidad. Las energías de sitio ud 
pueden elegirse todas iguales a una energía de referencia (específicamente, se 
adoptan como energía cero). Los elementos de matriz de hopping y, y ya se definen 
como y, = Yo +Ó y y = yo - 0, con d la fuerza de dimerización. El hopping 70 
corresponde al presente en una cadena lineal en ausencia de una perturbación 
externa que dimerice la red, y se elige como la unidad de energía. La constante de 
red para la fase dimerizada es d = 2a, donde a es la distancia entre sitios vecinos. 
Por último, el término c.h. se refiere al Hermitiano conjugado de los dos sumandos 
anteriores. 

En el límite bulk, podemos emplear el Teorema de Bloch [81] y escribir el Ha- 
miltoniano de la ecuación 1.9 en su versión matricial, en la base de los sitios A y B, 
como: 


H(k) = (1.10) 


—0y1 = ya erñd E 


asumiendo y, y ya reales. Esta expresión puede reducirse a H(k) = hy : a, donde 
O = (0, 0,0.) es el vector de las matrices de Pauli. Debido a que, por definición, los 
sitios A y B presentan igual energía (E, = Eg = 0), la componente z del vector hy, es 
nula. Esta característica da cuenta de la simetría quiral (o de subred) presente en el 
sistema, la cual asegura también la existencia de fases topológicas diferentes [152]. 


Estructura electrónica 


La estructura de bandas del modelo SSH infinito puede obtenerse diagonalizando 
el Hamiltoniano tight-binding de Bloch de la ecuación 1.10 [78]. Fijando las energías 
de sitio iguales a la energía de referencia (Ey = Eg = 0), obtenemos: 


E(k) = y y + y +2 y172c0s (kd) 


Reemplazando por las definiciones de los elementos de matriz de hopping intra e 
inter celda, la estructura electrónica queda determinada por: 





e(k) = +1/2 (12 +02) +2 (92-82) cos (hd) (1.11) 


En la figura 1.19 se presenta el espectro de energías de modelo SSH bulk 
obtenido a partir de la ecuación 1.11. Particularmente se muestran dos casos donde 
la perturbación que duplica las celdas del sistema se encuentra ausente (4 = 0, 
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Figura 1.19: Estructura electrónica del modelo bulk de Su-Schrieffer-Heeger 
dimerizado (línea negra) o sin dimerizar (línea gris) espacialmente. Los estados 
electrónicos de una muestra finita del modelo SSH, donde no se puede definir un 
vector de onda, se presentan en azul. 


línea gris) y presente (d + 0, línea negra). En primer lugar podemos notar que en 
ambos casos el espectro está compuesto por dos bandas, correspondientes a los 
orbitales moleculares 7 enlazante y antienlazante. Como cada sitio aporta un único 
electrón, ya que consideramos únicamente los orbitales atómicos p, [75], la banda 7 
enlazante se encuentra totalmente llena (por lo que se denomina de valencia) y la 
anti enlazante vacía (corresponde a la banda de conducción). La energía de Fermi 
se encuentra por lo tanto a la energía cero de referencia. Además, los espectros son 
simétricos respecto de esta energía, lo cual se debe a la simetría quiral propia del 
sistema (si +e es un autovalor entonces su opuesto —s también lo es) [152]. 


Por otra parte, en la figura 1.19 podemos notar que, cuando d + O, se abre un gap 
en los puntos de neutralidad de carga de la estructura electrónica. La apertura del 
mismo se debe a la transición de Peierls que sufre el sistema por la existencia de la 
perturbación que dimeriza la red [150, 151]. La magnitud del gap puede calcularse a 
partir de la ecuación 1.11, siendo su valor igual a Ay = 4]0|. La apertura de este gap 
genera que el sistema no sólo pase de metálico a aislante, sino que pueda adquirir 
propiedades topológicas. 


Si en lugar del modelo SSH infinito pensamos en una cadena de poliacetileno 
dimerizada de un número de átomos de carbono determinado, ya no podemos 
emplear el teorema de Bloch y definir un vector de onda. En este caso, en cambio, 
tenemos una serie de estados electrónicos de diferente energía permitidos. Cuando 
el sistema es lo suficientemente largo, el número de estados es tal que al graficarlo 
se observa como la estructura de bandas del bulk colapsada sobre un único punto 
en el eje de las abscisas (puntos azules en la figura 1.19). 


1.2 Aislantes topológicos 


Topología del modelo SSH: estados de borde y el invariante 


Una primera conjetura acerca de las características topológicas del modelo SSH 
puede realizarse analizando la existencia de estados de borde en una cadena finita 
(considerando la correspondencia bulk-borde) [15, 16, 106]. Partiendo de la definición 
atomística del modelo, podemos distinguir dos fases diferentes: una donde d > 0 
(ly1/yal > 1) y la otra con 9 < 0 (|y1/y2| < 1). Los estados electrónicos permitidos en 
ambos casos, calculados a partir de la diagonalización del Hamiltoniano completo 
(al ser un sistema finito no es posible emplear el teorema de Bloch), se muestran 
en puntos azules y rojos en la figura 1.20 (a) y (b) respectivamente. Para una 
comparación más directa, también se presentan las estructuras de bandas del 
sistema bulk dimerizado (línea negra) y sin dimerizar (línea gris). La diferencia entre 
ambos gráficos radica en la existencia de dos estados electrónicos a energía cero, es 
decir dentro del gap del bulk, cuando |»: /y2| < 1 (puntos rojos en la figura 1.20 (b)). 
Estos estados se encuentran localizados en los extremos de la cadena, por lo que 
a priori podemos teorizar que corresponden a estados de borde topológicos del 


sistema. 
a b 
sd lyaly2[>1 si lys/ya<1 
0 Zo 
w wm 
1 0 1 1 0 1 
k (11d) k (au d) 


Figura 1.20: Estructura electrónica del modelo bulk de Su-Schrieffer-Heeger 
dimerizado (línea negra) o sin dimerizar (línea gris) espacialmente, cuya fase 
topológica nativa es (a) trivial y (b) no trivial. Los estados electrónicos de una 
muestra finita del modelo SSH, donde no se puede definir un vector de onda, se 
presentan en azul; y en particular, para el sistema topológico nativo, los estados 
de borde a energía cero se muestran en rojo. 


Para confirmar la naturaleza topológica de los estados a energía cero, se recurre 
al cálculo del invariante matemático correspondiente. En un sistema unidimensional, 
el invariante relevante se conoce como fase de Zak (2) [107], el cual se define como: 


Ze ib di (uz lOguz) (1.12) 
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donde |uz.) son los estados de Bloch periódicos del sistema. El cálculo de la fase 
involucra la integral sobre la zona de Brillouin de la derivada de la función de onda 
respecto al vector de onda (por lo que está bien definida únicamente en los gaps de 
energía). Esta definición es equivalente a la del invariante topológico determinado 
por Thouless [92] (sección 1.2.2). La fase de Zak puede interpretarse como la fase 
geométrica adquirida por el estado de Bloch asociado después de un ciclo adiabático 
en la zona de Brillouin (ciclo en el cual la variación es lenta comparada con las otras 
escalas temporales). 

A partir del cálculo de los estados de Bloch (H;|ux) = €xluz), donde HA; está 
dado por la ecuación 1.10) podemos determinar el valor de la fase de Zak para cada 
banda del modelo SSH [107]. La suma de las fases de Zak para todas las bandas 
con energía por debajo de un dado gap indica la existencia (con la fase acumulada 
igual a 7) o ausencia (fase acumulada nula) de estados de borde topológicos a la 
energía de la mitad del gap. Para el modelo SSH obtenemos que las fases de Zak 
de ambas bandas (valencia y conducción) son iguales a O y r cuando |y; /ya| > 1 
y Iy1/y2l < 1, respectivamente. De esta manera podemos deducir que si |y1/ya] > 1 
el sistema es trivial y no presenta estados de borde; mientras que si |y, /y2] < 1, el 
sistema se encuentra en una fase topológica con estados de borde localizados a 
energía cero (mitad del gap, figura 1.20 (b)). Por lo tanto, el carácter topológico del 
modelo SSH está determinado por la relación entre los hoppings intra e inter celda. 
Las distintas fases han sido corroboradas experimentalmente en sistemas de materia 
fría simulando este modelo [153]. 


1.2.7. Aislantes topológicos tridimensionales 


En la última década, el campo de los aislantes topológicos se ha extendido 
también hacia materiales tridimensionales [15, 152, 154]. En el año 2007, distintos 
grupos determinaron de manera teórica que el modelo para un aislante en una fase 
tipo spin Hall cuántica desarrollado por Kane y Mele (sección 1.2.4) [111] podía 
generalizarse en tres dimensiones [155-157]. La principal característica de estos 
materiales es la existencia de estados de conducción únicamente en las caras 
superficiales del material y su comportamiento como aislante en el bulk [152, 154]. 

El descubrimiento experimental del primer aislante topológico tridimensional ocu- 
rrió exactamente un año después en una muestra de Bi;;.,,Sb, [158]. Posteriormente, 
una segunda generación de materiales 3D con carácter topológico fue desarrolla- 
da teórica y experimentalmente [159, 160]. Dentro de ella se incluye, por ejemplo, 
al seleniuro de bismuto (BizSez) y al telururo de bismuto (BizTez), materiales de 
interés en la investigación y la industria por la posible explotación de sus demás 
características [15]. 

A partir del desarrollo del área de aislantes topológicos tridimensionales, nuevos 
materiales con propiedades similares han sido propuestos teóricamente [161]. Entre 
ellos se encuentran los semimetales de Weyl o semimetales topológicos, los cuales 
fueron descubiertos experimentalmente en el año 2015 en muestras de arseniuro de 
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tantalio (TaAs) y bismuturo de sodio (NagBi) [162-164]. Estos materiales correspon- 
den al análogo electrónico del grafeno en tres dimensiones, donde los electrones se 
comportan como fermiones de masa nula [165]. Los mismos presentan propiedades 
topológicas no triviales, pero al ser semimetales (no tienen un gap en la estructura 
electrónica), no se clasifican como aislantes. De esta manera, los semimetales de 
Weyl vienen a extender la clasificación topológica hasta hoy conocida más allá de los 
aislantes topológicos [161]. 


1.3. Sobre esta tesis 


El objetivo de la presente tesis es estudiar los estados topológicos de materiales 
uni y bidimensionales, y analizar diferentes formas de manipulación y dirección de 
los mismos para obtener sistemas con nuevas propiedades. Para ello realizamos 
una investigación teórica, utilizando como base el modelo de Su-Schrieffer-Heeger, 
el cual presenta un carácter topológico nativo, y el grafeno. En este último caso 
el sistema es perturbado externamente, de manera tal de inducirle propiedades 
topológicas. La posibilidad de generar nuevas fases topológicas en materiales que 
presentan propiedades nativas de interés (como el grafeno), resulta atractiva para 
futuras aplicaciones en la industria electrónica y de nanodispositivos. 

Específicamente, en el capítulo 2 de esta tesis investigamos el efecto Hall cuán- 
tico en una muestra de grafeno bajo la acción de un campo magnético externo. 
Probamos que, mediante la incorporación de un defecto lineal, es posible dirigir los 
estados topológicos de manera tal que intercambien el borde sobre el cual se despla- 
zan (y por ende el sentido de movimiento), dividiendo el haz de electrones incidente. 
En el capítulo 3 nos centramos en el modelo de aislante topológico unidimensional 
de Su-Schrieffer-Heeger. Los estados topológicos nativos del mismo son modificados 
mediante la acción de una perturbación dependiente del tiempo. De esta manera es 
posible destruir los estados preexistentes o generar nuevos estados con propiedades 
diferentes. Un tercer problema se aborda en el capítulo 4 donde una muestra bicapa 
de grafeno se transforma en aislante topológico incorporando términos de acopla- 
miento de tipo Haldane o irradiándola con luz láser. Por la interacción de las dos 
capas del sistema, los estados topológicos de un dado borde pueden ser destruidos 
obteniendo así transporte direccional de carga, spin o valle. 


Simulaciones computacionales 


Para llevar a cabo las distintas investigaciones realizamos simulaciones compu- 
tacionales de los sistemas involucrados. Empleamos el lenguaje de programación 
Python [166] y en particular el módulo Kwant desarrollado principalmente para el 
cálculo de propiedades de transporte cuántico [167]. Específicamente, éste utiliza 
los Hamiltonianos tight-binding en la base de los sitios correspondientes, tanto pa- 
ra muestras bulk como de tamaño finito. Para ello se define la celda unidad, los 
elementos de matriz de hopping con las celdas vecinas, y el vector de traslación 
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para los sistemas que se extienden infinitamente en una o más direcciones. Los 
cálculos se realizan de manera numérica, discreta y a partir de la versión matricial 
del Hamiltoniano. 

En el desarrollo de esta tesis determinamos las propiedades espectrales y de 
transporte de los distintos aislantes topológicos estudiados. Utilizando el teorema de 
Bloch [81], calculamos las estructuras electrónicas de los sistemas bulk y el peso 
asociado a cada estado en un tipo de sitio (A o B) o región de la muestra. Para el caso 
del modelo de Su-Schrieffer-Heeger finito, donde no hay una dirección de simetría 
traslacional, computamos los estados electrónicos a partir de la diagonalización de la 
matriz Hamiltoniana. También analizamos el caso de una muestra semi infinita para 
lo cual desarrollamos códigos propios utilizando funciones de Green [168]. 

Las propiedades de transporte de los sistemas, y en particular las transmisiones 
electrónicas, son calculadas a partir de la matriz de scattering (o dispersión) de los 
modelos a estudiar [98]. Las mismas posibilitan también el cómputo posterior de 
las conductancias mediante el empleo del formalismo de Landauer-Blttiker [169]. 
De igual manera se determinan los estados de scattering, como la solución a dicha 
matriz, para el caso de la muestra de grafeno en una fase Hall cuántica entera y 
con la presencia de un defecto lineal (capítulo 2). Por último, las características 
topológicas del modelo SSH del capítulo 3 se comprueban también a través del 
cálculo del invariante topológico correspondiente. Para esto se utiliza el módulo 
PythTB para Python [170], el cual permite el cómputo de la fase de Zak [107] en su 
versión númerica y discreta siguiendo el desarrollo de Rafaelle Resta [171]. 


CAPÍTULO 2 


EFECTO HALL CUÁNTICO EN GRAFENO CON 
UNA LÍNEA DE DEFECTOS 


El efecto Hall cuántico en una muestra de grafeno monocristalina ha sido amplia- 
mente estudiado (sección 1.2.1). Los primeros experimentos realizados sobre este 
material empleaban un campo magnético externo para determinar su característica 
de fermiones de Dirac [23, 24, 102]. La aplicación de este campo transforma al gra- 
feno en un aislante topológico, confiriéndole así nuevas propiedades. Entre ellas, dos 
de las más interesantes son la generación de estados de borde quirales y robustos, y 
la cuantización de la conductancia Hall en múltiplos enteros de 4e?/h [23, 24]. La alta 
precisión con la que puede determinarse el valor de conductancia en los plateaus 
Hall a temperatura ambiente, es la responsable de que este material sea empleado 
hoy en día en metrología como estándar de resistencia [103]. 

En los últimos tiempos la influencia de distintos tipos de desorden y defectos en 
grafeno en el régimen Hall cuántico ha despertado un gran interés. Específicamente, 
se ha investigado el efecto de la incorporación de impurezas puntuales, adátomos, 
vacancias y hasta campos magnéticos aleatorios [172, 173]. Pero recientemente, 
quienes han suscitado una mayor atracción son los defectos extendidos que se 
desarrollan a lo largo de una línea [63, 68, 70] (sección 1.1.1). Estas líneas de 
defecto pueden inducir, por ejemplo, una dispersión dependiente del valle de los 
electrones [73, 74, 174] y la formación de canales cuánticos unidimensionales [70, 
Pl: 

En muestras policristalinas de grafeno, los bordes de grano se pueden representar 
como defectos extendidos a lo largo de una línea [63, 175]. Los mismos se unen 
formando una red que, en el régimen Hall cuántico, puede corto-circuitar los estados 
de borde quirales [176]. Sin embargo, el rol de estas líneas de defecto en la respuesta 
Hall observada, no está aún determinado y permanece como un importante problema 
abierto [65, 176, 177]. Por ejemplo, una investigación previa indica que la presencia 
de defectos extendidos destruye los plateaus de la conductancia a dos terminales 
(local) casi automáticamente, al mismo tiempo que se desarrolla una resistencia 
longitudinal [177]. En cambio, en lo que respecta a la conductancia Hall, experimentos 
muestran que la respuesta es idéntica a la de grafeno prístino con desviaciones en 
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los plateaus de hasta un uno por ciento de e?/h aún en muestras de gran tamaño 
(del orden de los milimetros) obtenidas por deposición química por vapor [178]. 

En el presente capítulo estudiamos cómo una única línea de defectos extendida 
altera la respuesta Hall cuántica de una muestra de grafeno, para así comprender 
el resultado obtenido experimentalmente en muestras policristalinas. En particular 
analizamos cómo se modifican los canales de conducción y si es posible dirigir los 
estados de borde topológicos del grafeno prístino. Investigamos también el efecto que 
producen el arreglo geométrico del sistema (las posiciones relativas del defecto y las 
sondas de voltaje y corriente) y los detalles microscópicos de la línea de defectos, en 
la respuesta del transporte electrónico. Finalmente comprobamos que una muestra 
de grafeno con una línea de defectos puede actuar como el análogo electrónico del 
divisor de haces en óptica. 


2.1. Defecto lineal tipo 5-8-5 


Uno de los defectos lineales más comúnmente estudiados en grafeno es el que 
se conoce como defecto 5-8-5 (o 5-5-8; figura 2.1). El mismo debe su nombre a 
los pentágonos y octógonos que se forman a lo largo de una línea de la muestra 
debido a la ausencia de pares de átomos de carbono. Esta clase de defectos puede 
ser de origen natural o bien producida artificialmente mediante, por ejemplo, el 
calentamiento Joule por la aplicación de una corriente eléctrica [68]. A partir de éste 
último es posible obtener líneas de defectos de diferentes largos con gran precisión, 
como la que se presenta en la microscopía de transmisión electrónica de ultra-alta 
resolución de la figura 2.1 [68]. También se pueden diseñar mediante crecimiento 
epitaxial en sustratos de níquel desplazados por medio vector de red [70], imitando 
lo que ocurre naturalmente en los bordes de grano en muestras policristalinas. 


PS 





Figura 2.1: (a) Imagen de microscopía de transmisión electrónica de ultra-alta 
resolución de una muestra de grafeno con una línea de defectos tipo 5-8-5 generada 
a partir del calentamiento Joule por la aplicación de una corriente eléctrica. (b) 
Esquema de la línea de defectos tipo 5-8-5 presentada en (a). Imagen adaptada 
de [68]. 


2.2 Modelo atomístico 


El proceso de formación de la línea de defectos involucra la reconstrucción de una 
muestra con divacancias [69]. Como se observa esquemáticamente en la figura 2.2, 
si se elimina una celda unidad de una muestra de grafeno monocristalina, cuatro 
átomos de carbono permanecen con un electrón desapareado (átomos en verde en 
la figura 2.2 (b)). Éstos forman entonces un nuevo enlace de a pares con el átomo 
más próximo, originándose así dos pentágonos y un octógono (figura 2.2 (c)), en 
lugar de los hexágonos propios de la estructura tipo panal de abeja del grafeno. 
Finalmente, un desplazamiento de medio vector de red de la parte inferior de la 
muestra respecto de la superior, genera la estructura final y más estable del grafeno 
con una línea de defectos tipo 5-8-5 (figura 2.2 (d)). 


b C 
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Figura 2.2: Esquema del proceso de formación de la línea de defectos tipo 5-8-5. 
(a) Muestra de grafeno prístina con los enlaces a eliminar resaltados en rojo. (b) 
La ausencia de los mismos genera divacancias en el sistema. (c) Reconstrucción 
de los enlaces para formar los dos pentágonos y el octógono del defecto lineal. (d) 
El desplazamiento de una mitad de la muestra genera la estructura final de la línea 
de defectos tipo 5-8-5. Figura adaptada de [69]. 


2.2. Modelo atomístico 


Consideramos una cinta de grafeno embebida con una única línea de defectos 
y en el régimen Hall cuántico. Particularmente, estudiamos dos posibles configura- 
ciones multiterminales: paralela, donde el defecto lineal es paralelo al borde de la 
cinta (figura 2.3 (a)); y perpendicular, para la cual la línea de defectos cruza el ancho 
de la muestra (figura 2.3 (b)). Usando un modelo atomístico determinamos a partir 
de simulaciones computacionales la conductancia local (entre las sondas fuente y 
sumidero, 1 y 6 en la figura 2.3) y no-local (Hall, entre los cables 2 y 4 o 2 y 5) cuando 
el dispositivo se encuentra sometido a un campo magnético externo perpendicular al 
plano del sistema. 

Para modelar las distintas muestras de grafeno con el defecto lineal se emplea un 
Hamiltoniano tipo tight-binding que describe correctamente los electrones cerca de la 
energía de Fermi, tal como fue descripto en la introducción (sección 1.1.2). El campo 
magnético externo se incorpora al mismo mediante la sustitución de Peierls [179], 
modificando la fase de los elementros de matriz de hopping (y,;) a partir de la 
ecuación [6, 180]: 


2 = YO exp (E fra) (2.1) 
do Ti 


37 


2. QHE en grafeno con una línea de defectos 


38 





Figura 2.3: Esquemas de los sistemas multiterminales formados por cintas de 
grafeno con una línea de defectos tipo 5-8-5 en configuración (a) paralela y (b) 
perpendicular. El campo magnético se aplica perpendicularmente al plano de la 
muestra. W, y W2 indican los anchos de la cinta y de los cables perpendiculares a 
la misma, respectivamente. 


donde »y corresponde al valor del hopping entre primeros vecinos en ausencia de 
una perturbación externa (en grafeno, |yo| = 2,7 eV), Py al cuanto de flujo magnético 
y A al potencial vector asociado al campo magnético externo. 


La incorporación de la línea de defectos 5-8-5 a la cinta de grafeno prístina implica 
también una perturbación. Esta puede incorporarse al Hamiltoniano como pequeñas 
variaciones en las energías de sitio y los elementos de matriz de hopping alrededor 
del defecto [181]. Sin embargo, debido a que dichas correcciones son mínimas en 
porcentaje [71], en general es posible despreciarlas. Los efectos magnéticos que se 
derivan de la polarización por spin de los estados alrededor del defecto tampoco son 
considerados y podrían generar otros fenómenos físicos interesantes [69, 182]. En 
el presente capítulo, asumimos que la línea de defectos sólo genera cambios en la 
topología de la red, como se observa en la figura 2.2. 


Para evitar reflexiones indeseadas producto de un cambio brusco en las condicio- 
nes experimentales del sistema, los dispositivos multiterminales simulados son del 
tipo “todo grafeno” (figura 2.3). Esto implica que los cables, al igual que la muestra, 
son cintas de grafeno. El campo magnético externo se incorpora también en todo el 
sistema, siendo importante en este caso que el gauge elegido preserve la invarianza 
traslacional en cada terminal. Es por esto que se emplea el gauge de Landau, se- 
gún lo desarrollado en [183], de manera de interpolar suave y adecuadamente las 
diferentes formas del potencial vector. 


2.3 Estructura electrónica 


2.2.1. Parámetros empleados en las simulaciones computacionales 


Las propiedades espectrales y de transporte de la muestra de grafeno con una 
línea de defectos y en un régimen Hall cuántico entero se determinan a partir de 
simulaciones computacionales. El campo magnético externo utilizado en los cálculos 
fue elegido de manera tal que la longitud de decaimiento de los estados de borde 
hacia el centro de la muestra (4) fuera mucho menor que el ancho de la misma 
(W, en la figura 2.3). Particularmente, en los resultados presentados en el resto del 
capítulo, se simularon sistemas de ancho W; = 37,4 nm y Wa = 24,8 nm, sujetos a 
un flujo magnético de 0,013 Py por plaqueta. 


2.3. Estructura electrónica 


Empecemos analizando la estructura eléctronica de una cinta de grafeno tipo 
zigzag con defecto lineal tipo 5-8-5 (figura 2.4 (b)). Para poder emplear el teorema de 
Bloch, definir el vector de onda k, y determinar la estructura de bandas, es necesario 
que el sistema sea invariante frente a traslaciones en la dirección de crecimiento 
de la cinta. Es por esto que la estructura de bandas que se presenta en la figura 
corresponde al sistema de grafeno con línea de defectos en la configuración paralela. 

En la relación de dispersión de la figura 2.4 (b), los círculos llenos corresponden a 
estados con peso en la zona alrededor del defecto (donde por peso nos referimos al 
módulo de la amplitud de probabilidad al cuadrado). Particularmente se consideraron 
los sitios que se encuentran a una distancia 2a desde el centro del defecto, tal como 
se esquematiza en la figura 2.4 (a) donde los mismos están pintados de negro. En la 
estructura de bandas, la magnitud del peso en dicha zona está representada por la 
escala de color del llenado de los círculos de manera análoga a la figura (a): blanco 
para estados cuyo peso es despreciable y negro para estados con el máximo valor 
posible. Esta forma de representar a la relación de dispersión mediante pesos nos 
da un indicativo de la densidad local de estados alrededor de la línea de defectos. 

En primer lugar observamos en la estructura electrónica (figura 2.4 (b)) la for- 
mación de los niveles de Landau (puntos grises pequeños) correspondientes a una 
muestra de grafeno en el régimen Hall cuántico (sección 1.2.1). Sin embargo, y a 
diferencia del grafeno prístino, también se visualiza la presencia de estados locali- 
zados alrededor de la línea de defectos (línea rellena cuyo color está dado por la 
escala adjunta). Podemos notar que estos estados localizados presentan una gran 
semejanza con los estados que se encuentran en los bordes de la muestra y que se 
observan en la relación de dispersión como puntos grises pequeños con velocidad 
(pendiente) no nula alrededor de k = 0 y k = 27/a. 

Una diferencia significativa entre las estructuras de bandas del grafeno en presen- 
cia y ausencia del defecto lineal es la ruptura de la simetría electrón-hueco (simetría 
respecto de energía e = 0) en el primer caso. Esto se debe a que el defecto lineal tipo 
5-8-5 (figura 2.2 (d)) rompe la naturaleza bipartita de la red de grafeno y por ende 
quiebra la simetría electrón-hueco. Este resultado puede aprovecharse a la hora de 
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Figura 2.4: (a) Esquema de la línea de defectos tipo 5-8-5 donde los sitios que 
se consideraron para el cálculo del peso (w) se encuentran marcados en negro. 
(b) Estructura electrónica para una cinta de grafeno con bordes zigzag y con un 
defecto lineal 5-8-5 en configuración paralela. Los estados cuyo peso (módulo de 
la amplitud de probabilidad al cuadrado) es mayor a 0,01 en los átomos alrededor 
del defecto se muestran con una escala de color desde blanco (w = 0) a negro 
(w = 1). 


considerar el transporte electrónico en el material ya que permite obtener respuestas 
diferentes variando únicamente la energía de Fermi. 


Con respecto a los nuevos estados que se encuentran localizados alrededor de 
la zona del defecto, una pregunta que surge ineludiblemente es si son quirales; es 
decir, si los electrones se mueven en una dirección dada a lo largo de la línea de 
defectos y su velocidad no puede ser revertida. En pos de responder este interrogante, 
analizamos el peso de los estados en la mitad superior e inferior del defecto (Warriba Y 
Wabajo en la figura 2.5 (a), respectivamente). En particular encontramos que, para un 
estado dado, éste es no nulo en ambas regiones. Por lo tanto, a partir de pequeñas 
perturbaciones, un electrón podría cambiar de un estado a otro (ambos ubicados en 
la zona del defecto) y modificar así su dirección de movimiento. Podemos afirmar 
entonces que, si bien están localizados, los estados alrededor de la línea de defectos 
no son quirales. 

Para algunas energías particulares, no obstante, existe una dirección de movi- 
miento preponderante de los electrones a cada lado de la línea de defectos. Esto 
puede observarse en la figura 2.5 (b), donde se muestran los estados que se ubican 
predominantemente en cada una de las regiones del defecto. Para ello se emplea una 
escala de color de llenado dada por la diferencia de peso entre la mitad superior e 
inferior. Este resultado coincide con las principales características reportadas por Yao, 
Lú y Zhang [184]. Por otra parte, la física relacionada a estos estados localizados 
se asemeja a la de los estados de borde quirales, por lo cual los denominamos 
semi-quirales. 

La no quiralidad de los estados localizados a uno y otro lado del defecto lineal 
tiene su origen en la hibridización entre los mismos. Esta última es también responsa- 
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Figura 2.5: (a) Esquema de la línea de defectos tipo 5-8-5 donde los sitios que 
se consideraron para el cálculo de los pesos Warriba Y Wabajo Se Encuentran 
marcados en azul y rojo, respectivamente. (b) Estructura electrónica para una 
cinta de grafeno con bordes zigzag y con un defecto lineal 5-8-5 en configuración 
paralela. Los estados localizados predominantemente en la parte superior e inferior 
de la línea de defectos (con pesos Warriba — Wabajo Y Wabajo — Warriba Mayores a 
0,01) se muestran con una escala de color desde blanco (w = 0) a negro (w = 0,5) 
atravesando por los azules y rojos, respectivamente. 


ble de otros efectos como la presencia de gaps en la densidad de estados alrededor 
del defecto. De hecho, si reducimos el valor del elemento de matriz de hopping que 
conecta la línea central del defecto con el resto de la muestra (como se desarrolla en 
el siguiente apartado), dichos gaps se achican hasta cerrarse completamente cuando 
el valor es exactamente cero. Uno de estos gaps, por ejemplo, puede observarse 
en la figura 2.4 (b) alrededor de energía e = -0,1570 (entre los niveles de Landau 
n =0y nm = -—1). En dicha figura, la banda asociada al estado del defecto se ve 
interrumpida (alrededor de k = 0,67/a y k = 1,47/a) en oposición a lo que ocurre con 
la banda análoga correspondiente al estado localizado en el borde de la muestra 
(en k = 0,17/a y k = 1,97/a). La presencia de estos gaps en la densidad local de 
estados alrededor de la línea de defectos permite predecir que, dentro de ellos, el 
transporte electrónico no se va a ver modificado con respecto al del grafeno prístino 
en ninguna de las configuraciones del sistema (paralela o perpendicular). 


Las propiedades espectrales antes mostradas, así como aquellas detalladas a 
continuación, se determinaron a partir de simulaciones computacionales. Específica- 
mente empleamos códigos propios desarrollados utilizando el módulo Kwant para 
Python [167]. El Hamiltoniano tight-binding se incorpora al mismo a través de su 
representación atomística (sección 2.2). La estructura electrónica se calcula como los 
autovalores del Hamiltoniano para el sistema bulk con simetría de traslación espacial 
en la dirección x, paralela a los bordes de la cinta de grafeno. El peso de cada estado 
en una región dada de la muestra se determina por ende a partir de las componentes 
del autovector correspondiente. 
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2.3.1. Formación del defecto lineal 


Los gaps en la densidad local de estados alrededor del defecto lineal tipo 5-8-5 
se pueden explicar considerando el modelo de la figura 2.6 (a). En el mismo, la parte 
central del defecto está conectada al resto de la muestra a través de los elementos 
de hopping y”. Cuando éste es nulo, el sistema se comporta como dos muestras 
de grafeno aisladas donde cada una de ellas presenta estados de borde quirales. A 
partir del momento en que y” + 0, los estados de borde localizados de uno y otro 
lado del defecto se hibridizan, generando los gaps observados en la LDOS alrededor 
del defecto. 


La transición de un sistema sin gaps en la densidad local de estados a uno 
con gaps, se ilustra en las estructuras electrónicas en las figuras 2.6 (b), (c) y (d). 
En las mismas pueden identificarse, en puntos grises, las bandas asociadas al 
efecto Hall cuántico entero en una muestra monocristalina de grafeno sin defectos 
(figura 1.13, sección 1.2.1); y también se observan, en puntos rojos, los nuevos 
estados localizados en la zona alrededor del defecto. Particularmente, en el caso 
en que y” = 0 (figura 2.6 (b)), los mismos son estados de borde quirales ya que 
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Figura 2.6: (a) Esquema de la línea de defectos tipo 5-8-5 con el enlace que forma 
la línea de defectos (y”) coloreado en rojo. (b) Estructura electrónica para una 
cinta de grafeno con bordes zigzag y con un defecto lineal 5-8-5 en configuración 
paralela, donde el valor de y' aumenta de izquierda a derecha. Los estados 
localizados predominantemente alrededor de la línea de defectos están marcados 
en rojo. 


2.3 Estructura electrónica 


ambas mitades de la muestra no están unidas al defecto. De hecho, en la relación de 
dispersión, la forma de las bandas es análoga a la de grafeno sólo que desplazada 
en el valor del vector de onda. Esto se debe a que la celda unidad del sistema con el 
defecto lineal es del doble del tamaño que para el grafeno monocristalino. Cuando 
“y + 0, queda en evidencia que los estados alrededor del defecto se diferencian de 
los de borde (figuras 2.6 (c) y (d)) y se generan los gaps antes mencionados. 


2.3.2. Correcciones a la parametrización 


En el cálculo de las estructuras electrónicas anteriores, el defecto lineal fue incor- 
porado al modelo como un cambio en la topología del sistema (tal como se describió 
en la sección 2.2). Una manera de que el modelo sea aún más representativo de 
la muestra real de grafeno con defecto tipo 5-8-5, y por ende más preciso, es intro- 
duciendo también una corrección en las energías de sitio alrededor del defecto. A 
partir de cálculos ab-initio, se determinó que aquellos sitios ubicados a una distancia 
de hasta 6a de la línea de defectos presentan un cambio significativo en su energía, 
siendo la mayor variación de 0,0770 [181]. Considerando esta corrección, la estructu- 
ra electrónica mostrada en la figura 2.4 (b) se ve sutilmente modificada, y la nueva 
relación de dispersión corresponde a la presentada en la figura 2.7 (b). 

El principal efecto de la corrección en las energías de sitio es el de introducir un 
pequeño cambio en los estados localizados alrededor del defecto que se encuentran 
a energía e = 0. Particularmente, dichos estados dejan de ser bandas planas a 
energía nula, para pasar a tener una leve velocidad neta. Sin embargo, el resto 
de las características, como la localización espacial de los estados alrededor de la 
línea de defectos, su (semi) quiralidad y los gaps en la densidad local de estados, 
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Figura 2.7: (a) Esquema de la línea de defectos tipo 5-8-5 donde los sitios que 
se consideraron para el cálculo del peso (w) se encuentran marcados en negro. 
(b) Estructura electrónica para una cinta de grafeno con bordes zigzag y con un 
defecto lineal 5-8-5 en configuración paralela, considerando correcciones a la 
parametrización. Los estados cuyo peso (módulo de la amplitud de probabilidad al 
cuadrado) es mayor a 0,01 en los átomos alrededor del defecto se muestran con 
una escala de color desde blanco (w = 0) a negro (w = 1). 
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permanecen inalteradas. Es por esto que, tal como se había asumido anteriormente 
(sección 2.2), en adelante se desprecia esta modificación y se continúa trabajando 
sólo con la descripción más sencilla del sistema. 


2.4. Estados de scattering 


Para comenzar a indagar en el comportamiento del transporte electrónico en 
el sistema de grafeno con un defecto lineal bajo la acción de un campo magnético 
externo, analizamos los estados de scattering (dispersión) para distintas energías 
y condiciones de contorno asintóticas. Definimos a estos estados como el módulo 
al cuadrado de la función de onda de scattering resultante cuando se inyectan 
electrones a la muestra desde un cable dado. Podemos estudiar en particular los 
estados para dos energías que son representativas de las diferentes situaciones del 
sistema: e = -0,1570, valor que se encuentra dentro del gap en la densidad local de 
estados del defecto, y e = +0,1y0, energía a la cual existen estados localizados en la 
región alrededor de la línea de defectos. Los mismos fueron calculados a partir de 
la matriz de scattering del sistema a través de códigos desarrollados en el módulo 
Kwant para Python [167]. 


Las funciones de onda al cuadrado para electrones incidiendo desde el cable 
1 en la configuración paralela (figura 2.3 (a)) se muestran en las figuras 2.8 (a) 
y (b). En particular, la figura (a) corresponde a la energía e = -0,1570, mientras que 
la (b) es para el caso e = +0,170. La primera diferencia significativa que se puede 
notar es la reversión de la quiralidad de los estados presentes en los bordes de la 
muestra de grafeno. Para una energía negativa, el estado se encuentra localizado 
en el borde inferior de la cinta; mientras que cuando e > O se ubica en el superior. 
Este resultado es análogo al observado en una muestra de grafeno prístina en 
una fase tipo Hall cuántica entera, donde los electrones en el borde de la misma 
presentan una dirección única de movimiento y la retrodispersión (backscattering) 
está imposibilitada. 

Por otra parte, podemos ver que nuevos canales de conducción se abren alre- 
dedor de la línea de defectos para e = +0,170 (figura 2.8 (b)). Los mismos están 
presentes en casi todo el rango de energía excepto, por ejemplo, alrededor de 
e  —-0,1570, donde se abre el gap en la densidad local de estados alrededor del 
defecto como se mencionó previamente. Los electrones en estos canales también 
tienen una dirección predominante de movimiento, según lo descripto a partir de la 
estructura electrónica (sección 2.3). De hecho, es posible notar que en este caso los 
electrones que se mueven de izquierda a derecha están preferentemente localizados 
en la región inferior del defecto lineal. En el esquema de la figura 2.8 (c) se evidencia, 
con flechas de colores rojo y azul (correspondientes a los utilizados en la estructura 
electrónica pesada, figuras 2.5 (b) y (c)), la dirección preferencial de movimiento de 
los electrones a uno y otro lado del defecto. 
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Figura 2.8: Estados de scattering para una cinta de grafeno con una línea de 
defectos tipo 5-8-5 en configuración paralela. Los mismos se calcularon para la 
condición en la cual los electrones inciden desde el cable de la izquierda (marcado 
con flecha) y a energías (a) e = -0,1570, y (b) e = 0,1070. Los estados de borde 
disponibles en este último caso se muestran esquemáticamente en (c). 


El comportamiento descripto anteriormente puede cambiar drásticamente cuando 
estudiamos la configuración perpendicular del grafeno con línea de defectos. Las 
figuras 2.9 (a) y (b) muestran los estados de scattering para electrones inyectados 
desde los cables superiores (marcados con flechas) a energías e = -0,1570 y e = 
+0,170, respectivamente. De manera semejante a lo analizado para la configuración 
paralela en la figura 2.8 (a), podemos notar en la figura 2.9 (a) que para e = -0,1570 
el defecto no provee dispersión sustancial. Esto se debe a que no hay estados 
localizados alrededor del mismo a dicha energía y por ende la respuesta al transporte 
electrónico es independiente de la presencia y de la ubicación del defecto lineal. 

Cuando el defecto está activo a una determinada energía (como ocurre a e = 
+0,170, figura 2.9 (b)), el comportamiento del sistema es al mismo tiempo semejante 
y diferente en ambas configuraciones. Por un lado, es similar en el sentido de que 
se abren nuevos canales de conducción de electrones alrededor de la línea de 
defectos. Sin embargo, debido a la ubicación geométrica de la misma, los electrones 
ya no tienen la misma dirección de movimiento a través de estos canales que 
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en el borde (como sucedía en la configuración paralela donde la corriente neta 
era de izquierda a derecha). Podemos notar, en particular, que el haz original se 
separa en dos partes: la primera sigue la misma trayectoria que en una muestra de 
grafeno monocristalina, mientras que la segunda aprovecha el nuevo canal localizado 
alrededor del defecto lineal para cambiar de lado de la cinta. Estas direcciones de 
movimiento se encuentran esquematizadas en la figura 2.9 (c), donde el color de la 
flecha está de acuerdo a la localización en uno u otro lado del defecto (y en analogía 
a las figuras 2.5 (b) y (c)). Debido a la factibilidad de cruce de los electrones de uno a 
otro borde de la cinta de grafeno a través de la línea de defectos tipo 5-8-5, podemos 
concluir que el defecto lineal en la configuración perpendicular cumple la función de 
divisor de haz. 


a, 
4 





Posición (nm) 








Figura 2.9: Estados de scattering para una cinta de grafeno con una línea de 
defectos tipo 5-8-5 en configuración perpendicular. Los mismos se calcularon para 
la condición en la cual los electrones inciden desde uno de los cables superiores 
(marcado con flecha) y a energías (a) e = -0,1570, y (b) e = 0,1070. Los estados 
de borde disponibles en este último caso se muestran esquemáticamente en (c). 
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2.5. Transporte electrónico 


Una de las características más distintivas y sobresalientes del grafeno en el 
régimen Hall cuántico es la estructura de plateaus que se observa en la gráfica de 
conductancia en función de la energía (sección 1.2.1). De hecho, la alta precisión 
con la que se puede determinar por ejemplo la conductancia Hall y la resistencia 
correspondiente, es el motivo por el cual en la actualidad se utiliza este sistema como 
patrón estándar de resistencia en metrología. Estos plateaus tienen su origen en la 
peculiar estructura electrónica con niveles de Landau y estados de borde topológicos 
quirales que presenta el grafeno prístino bajo la acción de un campo magnético 
externo. 

En las secciones anteriores analizamos cómo la presencia de un defecto lineal 
tipo 5-8-5 en la muestra modifica la estructura electrónica del grafeno. En particular 
comprobamos la aparición de nuevos estados de borde localizados alrededor del 
defecto que actúan como canales de conducción, según lo determinado a partir de 
los estados de scattering (dispersión). La pregunta que surge entonces es, ¿cómo 
se ve afectada esta respuesta tan singular del transporte electrónico por la inclusión 
de la línea de defectos en la muestra de grafeno? 

A fin de responder a este interrogante, estudiamos la conductancia tanto local 
como no-local, en función de la energía del sistema, para ambas configuraciones 
(paralela y perpendicular). Por conductancia local hacemos referencia a la usualmen- 
te calculada, aquella a dos terminales donde la corriente y el voltaje se miden entre 
los mismos electrodos (insets figuras 2.10 (a) y (b)). Por otro lado, la conductancia 
no-local (o Hall) corresponde a la conductancia medida en la configuración Hall 
donde el voltaje de bias es medido perpendicularmente a la corriente inyectada 
(insets 2.10 (c) y (d)). 

En el límite coherente, la conductancia se puede determinar empleando el forma- 
lismo de Landauer Búttiker [98, 169]. Específicamente, la corriente en el cable a, en 
el límite de bajo voltaje de bias y de baja temperatura, está dada por: 


2 
La = 7 E lTaa(erda Ta oler] (22) 


donde 7; . es la probabilidad de transmisión desde el cable a al P y [pj son los 
potenciales químicos de cada cable. A partir de las simulaciones computacionales 
realizadas, podemos determinar las 7z., para cada energía. Con esta información, 
fijando un voltaje de bias pequeño 0V = (yu; — 116 )/e entre los cables 1 y 6 (figura 2.3), 
y estableciendo que las corrientes en los cables superiores e inferiores es cero, 
podemos resolver el conjunto de ecuaciones y obtenter la conductancia a dos termi- 
nales G = 71/0V, y la conductancia Hall G.. = eZ1/(1u2 — ua) (o equivalentemente 
Gay = eL1/(1u3 — pus )) del sistema [98]. 


A continuación indagamos en las propiedades de transporte electrónico para las 
muestras de grafeno con una línea de defectos en el régimen Hall cuántico. Para ello 
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calculamos las probabilidades de transmisión a partir de la matriz de scattering del 
sistema. Elaboramos códigos propios basados en el módulo Kwant para Python [167] 
donde incorporamos el Hamiltoniano tight-binding en su representación atomística. 


En la figura 2.10 se presentan en línea roja (con el área por debajo sombreada) las 
conductancias local (G, gráficos (a) y (b)) y no-local (G.y, (c) y (d)) para una muestra 
de grafeno con defecto lineal. Los gráficos de la izquierda ((a) y (c)) corresponden a 
la configuración paralela; mientras que los de la derecha ((b) y (d)) a la perpendicular. 
Además, como referencia, se muestran también las respectivas conductancias para 
una muestra de grafeno prístina (línea sólida negra). 
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Figura 2.10: Conductancia a dos terminales para una cinta de grafeno prístina 
(línea negra) y con una línea de defectos tipo 5-8-5 (línea roja con área sombreada 
por debajo) en configuración (a) paralela y (b) perpendicular en función de la 
energía de Fermi. La conductancia Hall correspondiente a los mismos dispositivos 
se presenta en (c) y (d), respectivamente. Los arreglos geométricos empleados 
se muestran en los esquemas insertados en cada figura para una referencia más 
directa. 
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Al analizar la conductancia local o a dos terminales del sistema cuya configuración 
es paralela (figura 2.10 (a)), se puede notar el desarrollo de nuevos plateaus en G 
respecto a los correspondientes para grafeno monocristalino. Dichos plateaus son 
una huella propia del carácter balístico del transporte de electrones en el material, por 
lo que podemos afirmar que éste permanece inalterado aun en presencia del defecto 
lineal. El incremento (o disminución) de la conductancia respecto al caso prístino da 
cuenta del número de canales que se habilitan (o inhabilitan) por la presencia de la 
línea de defectos. En la figura 2.10 (a) observamos que G es siempre mayor o igual 
que Go, resultado que indica que el defecto en esta configuración sólo habilita nuevos 
canales de conducción (de manera similar a un cable). Es interesante notar también 
que el aumento no es constante en todo el rango de energía, sino que presenta 
diferentes características en distintas zonas. Por ejemplo, podemos indentificar que 
se recupera el valor de G correspondiente al grafeno prístino en la región en la cual 
la densidad local de estados alrededor del defecto es nula (e + -0,15y0). 


La conductancia a dos terminales cambia drásticamente para la muestra de 
grafeno con línea de defecto en configuración perpendicular (figura 2.10 (b)). En este 
caso, la adición del defecto deteriora fuertemente el transporte, hasta el punto en que 
se rompen los plateaus de conductancia propios del grafeno prístino. Este resultado 
se observa en un amplio rango de energías, equivalente a aquel donde el transporte 
en la figura 2.10 (a) se ve favorecido. Sin embargo, y también como sucede para la 
configuración paralela, existen regiones donde se recupera la respuesta del grafeno 
monocristalino que coinciden con aquellas donde la densidad local de estados 
alrededor del defecto se anula. 


Las observaciones anteriores se complementan con las correspondientes a las 
curvas de conductancia Hall en función de la energía. Para la configuración paralela, 
nuevos plateaus emergen también en la G,, (figura 2.10 (c)). Esta respuesta es 
consistente con el comportamiento balístico advertido en la conductancia local. 
Pero más interesante resulta la curva de conductancia Hall para la configuración 
perpendicular (figura 2.10 (d)), para la cual se recuperan exactamente los plateaus 
del grafeno prístino (las curvas rojas y negras se encuentran superpuestas). El 
contraste entre las conductancias local y no-local para el sistema con el defecto lineal 
perpendicular al borde de la cinta de grafeno (figuras 2.10 (b) y (d)) es sumamente 
evidente. 


Por todo lo anterior, podemos distinguir claramente dos situaciones diferentes 
dependiendo de la ubicación geométrica de la línea de defectos respecto a los bordes 
de la muestra. En primer lugar, para el caso paralelo, probamos que el defecto agrega 
canales conductores bastante localizados alrededor del mismo que se traducen en 
nuevos plateaus en las conductancias local y no-local. De hecho, estas respuestas se 
parecen a la de dos resistores en paralelo, dadas por la suma de las conductancias 
de grafeno prístino más una contribución debido a los estados en la zona del defecto. 


Contrariamente, en la configuración perpendicular la línea de defectos puentea 
bordes opuestos de la muestra de grafeno, generando que los estados de borde 
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topológicos quirales se cortocircuiten. La existencia de un canal electrónico que une 
ambos bordes produce un incremento en la resistencia longitudinal, pero que, según 
lo descripto previamente, no afecta los plateaus de conductancia no-local. Es en esta 
configuración donde el defecto extendido actúa como el análogo eléctrico del divisor 
de haces en óptica. De hecho, debido a la particular dependencia de la transmisión 
entre bordes con la energía, es posible encenderlo y apagarlo aplicando únicamente 
un potencial eléctrico externo perpendicular a la muestra. Este resultado permite 
imaginar el empleo del defecto lineal tipo 5-8-5 para la realización de funciones lógicas 
y la manipulación de las corrientes a través de los estados de borde topológicos en 
futuras aplicaciones tecnológicas. 


2.5.1. Modelo teórico mínimo 


En la sección anterior comprobamos la existencia de diferencias en las conduc- 
tancias local y no-local respecto de las del grafeno prístino para las configuraciones 
estudiadas. Como paso consecuente, surge entonces indagar sobre el origen de 
estas variaciones. Particularmente, llama la atención el hecho de que exista un 
mecanismo responsable de debilitar de manera significativa la conductancia a dos 
terminales en la configuración perpendicular, al mismo tiempo que mantiene inalte- 
rados los plateaus Hall. Para comprender estas observaciones, desarrollamos un 
modelo teórico mínimo capaz de reproducirlas. 

Empecemos con el caso de la muestra de grafeno con una línea de defectos en 
configuración paralela. Como se planteó previamente, las corrientes involucradas en 
el transporte electrónico en este sistema siguen el formalismo de Landauer Búttiker 
y están dadas por la ecuación 2.2. Considerando esta teoría y el esquema de la 
figura 2.8 (c), podemos construir un modelo teórico incluyendo un número mínimo de 
variables que reproduzca las conductancias obtenidas a partir de las simulaciones 
computacionales. Las ecuaciones resultantes para la corriente en cada cable están 


dadas por: 
TI vT 0 O  — —1q pi 
0 -Yg Uy 0 0 0 0 a 
0 | 1 O -—1y Uy 0 0 0 13 
o | Ro 0 0 y -—1 pa 
0 0 0 0 0 Vg —Lg 15 


=I 14 0 —Ly 0 0 VT 16 


En este modelo definimos que los cables 1 y 6 (figura 2.3 (a)) actúan como fuente 
y sumidero, respectivamente. Además, y, representa el número de canales de borde 
de la muestra de grafeno prístina (donde la quiralidad del estado correspondiente está 
dada por el signo que lo antecede), yy es la contribución a la matriz de conductancia 
debido a la línea de defectos y v7 = 1, +14 es la suma total de canales de conducción 
en la muestra. Si bien este modelo se planteó para energías positivas (siguiendo la 
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figura 2.8 (c)), uno equivalente puede realizarse para las negativas (donde cambia la 
quiralidad de los estados). Es importante resaltar que, además, 1, y 1¿ son funciones 
de la energía exacta de los portadores de carga, y 1 también lo es de los detalles 
microscópicos del defecto. 

A partir de esta ecuación matricial (y considerando el desarrollo posterior de la 
ecuación 2.2) determinamos entonces las conductancias a dos terminales y Hall para 
una muestra de grafeno con un defecto lineal tipo 5-8-5 en configuración paralela: 


prat = UT / Ro 

= f Ro + Vd / Ro 

= Go + Gaefecto-lineal (2.3) 
Gsplpuralelo) = Vr / Ro 


= Yy | Ro + Va | Ro 
E Gey(0) + Goyldefecto-lineal) (2.4) 


donde Ry = h/(2e?) es el cuanto de resistencia (considerando la degeneración de 
spin). Los subíndices O y defecto-lineal corresponden a las conductancias para la 
muestra de grafeno monocristalina y la contribución debido a los estados localizados 
alrededor del defecto, respectivamente. En el caso de energías negativas, tanto en 
el grafeno prístino como en el sistema paralelo, la conductancia local conserva su 
signo (se mantiene positiva) mientras que la Hall cambia de signo (tal como puede 
apreciarse en la figura 2.10). En las ecuaciones 2.3 y 2.4, se torna evidente que G y 
Gy siguen la regla de la suma como ocurre para dos resistencias en paralelo. 


Por otra parte, sabemos que en la muestra de grafeno perpendicular, los elec- 
trones tienen la posibilidad de continuar por el canal formado por los estados de 
borde quirales o cruzar de uno a otro lado de la cinta a través de la línea de defectos 
(figura 2.9 (b) de los estados de scattering o dispersión). Este comportamiento del 
transporte electrónico replica el determinado para un sistema de 6 terminales con 
una constricción en la configuración Hall [98]. Por lo tanto, y en analogía con el 
mismo, podemos plantear un modelo teórico mínimo cuyas ecuaciones de corriente 
en los cables (según ecuación 2.2) son: 


I Vg 0 0  —Y 0 p1 
0 -1y Uy 0 0 0 0 12 
o | 1 0 +. y 0 Y 0 13 
o | En 0 "0 y e 0 pa 
0 0 0 0 0 Vg Uy 15 
=] 0 0 -y 0 0 Y 16 


Al igual que en el caso paralelo, asumimos para este modelo que los cables 1 y 6 
(figura 2.3 (b)) actúan como fuente y sumidero, respectivamente, y denominamos y, al 
número de canales de conducción en los bordes de una muestra prístina. Además, 1” 
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corresponde a la fracción de electrones que son deflectados en la línea de defectos 
y 1 los que no se ven afectados por el mismo (de manera tal que 1, = 1” + 14). 
Nuevamente, el modelo planteado es válido para energías positivas (siguiendo la 
figura 2.9 (c)), y uno equivalente puede desarrollarse para e < 0 (considerando el 
cambio de quiralidad de los estados). Es importante remarcar una vez más que 1”, 
1 y Vy dependen de la energía de los electrones incidentes, y los dos primeros, en 
particular, también dependen de los detalles microscópicos del defecto. 


En base a este modelo es posible determinar entonces los valores de conductan- 
cia local y no-local para la muestra de grafeno con un defecto lineal perpendicular: 


Cospadicaler = V / Ro 
Yy | Ro - v | Ro 


= Go + AG oo presencia del defecto lineal (2.5) 
Gey(perpendicular) = Y / Ro 


con Ro = h/(2e?) el cuanto de resistencia y el subíndice O para la muestra de grafeno 
monocristalina en ausencia del defecto, al igual que en las ecuaciones 2.3 y 2.4. Para 
energías negativas, como se observa en la figura 2.10, Gperpendicular Y Go CONSErvan 
su signo (se mantienen positivas), mientras que las conductancias Hall (del grafeno 
prístino y del sistema perpendicular) cambian de signo. 


De los valores obtenidos en las ecuaciones 2.5 y 2.6, un par de puntos llaman la 
atención. En primer lugar, y tal como observamos previamente en la figura 2.10 (d), 
la conductancia Hall no se ve modificada por la presencia del defecto. En contraste, 
la conductancia a dos terminales sí varía (figura 2.10 (b)), y el cambio está dado 
por la fracción de electrones incidentes cuya trayectoria es deflectada por la línea 
de defectos. Resulta interesante también comprobar que, tal como anticipamos en 
la sección 2.5, debido a la posibilidad de conducción entre los distintos bordes de 
la muestra, la resistencia longitudinal (R..,) es no nula (para energías negativas, el 
valor correspondiente es opuesto al calculado): 

Res(perpendicular) = (e He 
1 


/ 
= - Ro 
Vg:VL 
/ 
= -—— RR 2.7 
Uy (Vg=1?) ] ve 





La proporción de electrones para la cual la trayectoria se ve modificada por la 
presencia del defecto lineal depende de la energía a la cual se encuentra el sistema. 
En esta peculiar relación subyace la razón por la cual el divisor de haces pueda ser 
apagado y encendido aplicando un potencial eléctrico externo perpendicular a la 
muestra (o voltaje de compuerta), como se observa por ejemplo en las figuras 2.9 (a) 
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y (b), respectivamente. Para poder predecir la dependencia con la energía de mane- 
ra precisa (para cualquiera de las dos configuraciones), se requiere de un cálculo 
atomístico completo. Sin embargo, las conclusiones generales referidas a las conduc- 
tancias locales y no-locales obtenidas a partir de las simulaciones computacionales 
(sección 2.5) pueden ser bien interpretadas cualitativamente con estos modelos 
teóricos mínimos desarrollados. 


2.5.2. Efecto de la geometría en la respuesta Hall 


En las figuras 2.10 (c) y (d) observamos que la conductancia no-local depende 
fuertemente de la configuración geométrica del defecto lineal en la cinta de grafeno. 
En el caso de una muestra paralela, la línea de defectos agrega canales de con- 
ducción localizados alrededor de la misma y nuevos plateaus en la respuesta Hall. 
En cambio, para una configuración perpendicular, ésta actúa como un puente entre 
los estados de borde topológicos (y quirales) de la muestra de grafeno prístina. Sin 
embargo, la ubicación de la línea de defectos no es la única geometría que puede 
modificar la respuesta observada. Específicamente, la posición de las sondas de 
corriente o voltaje relativa al defecto es una variable a considerar principalmente para 
la configuración perpendicular. 

Los sistemas simulados en el presente capítulo corresponden a sistemas de 6 
terminales (figuras 2.3 (a) y (b)). En los mismos, los cables 1 y 6 se utilizan como 
fuente y sumidero de la corriente eléctrica, mientras que el voltaje Hall se puede 
medir entre cualquier par de los cuatro cables restantes (siempre y cuando uno se 
encuentre unido a la mitad superior y el otro a la inferior de la cinta de grafeno). 
Para la configuración paralela, la respuesta obtenida es indistinta si se emplean los 
pares de cables (2,4) y (2,5) (o equivalentemente (3,4) y (3,5)). Esto se debe a que la 
muestra presenta simetría de traslación en la dirección de los cables 1 y 6, es decir, 
no varía en la región central entre cables vecinos. 

Sin embargo, la influencia del defecto en la conductancia no-local depende fuerte- 
mente de la ubicación de las sondas de voltaje, cuando el mismo es perpendicular al 
borde de la cinta. En la figura 2.11 (a) se muestra la conductancia Hall obtenida para 
este sistema cuando la caída de potencial se mide entre los cables 2 y 4 (idéntica 
a la figura 2.10 (d), la cual es equivalente a la medida entre los cables 3 y 5). En 
contraste, la figura 2.11 (b) presenta la respuesta correspondiente al caso en que el 
voltaje es medido por cables a diferentes lados del defecto (pares de cables (2,5) o 
(3,4)). En ambos casos, el sistema utilizado se indica de manera esquemática en los 
insets de las figuras. 

Cuando las sondas de voltaje están ubicadas del mismo lado respecto a la línea 
de defectos (figura 2.11 (a)), la respuesta Hall observada es independiente de la 
transmisión entre bordes a través del defecto. Aún más, el valor de la conductancia 
no-local es idéntico al medido en una muestra de grafeno prístina (como se obtuvo 
a partir del modelo teórico mínimo en la sección 2.5.1). Por el contrario, cuando la 
conductancia Hall se mide entre cables localizados en lados opuestos del defecto 
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Figura 2.11: Conductancia Hall para una cinta de grafeno prístina (línea negra) y 
con una línea de defectos tipo 5-8-5 (línea roja con área sombreada por debajo) 
en configuración perpendicular en función de la energía de Fermi. Las sondas 
de voltaje utilizadas en su medición corresponden a los pares de cables (a) (2,4), 
y (b) (2,5). Los arreglos geométricos empleados se muestran en los esquemas 
insertados en cada figura. 


lineal (figura 2.11 (b)), la misma se asemeja a la respuesta a dos terminales (figu- 
ra 2.10 (b)). En este caso, el transporte electrónico se ve fuertemente modificado por 
la presencia de la línea de defectos en la muestra 


La diferencia en la respuesta Hall observada en las figuras 2.11 (a) y (b) para una 
muestra perpendicular tiene su origen en la presencia del defecto lineal en la región 
central de la cinta (entre los cables 2 y 3, o 4 y 5). En contraste con lo que ocurre en 
la configuración paralela, las mediciones realizadas entre los pares de cables (2,4) 
y (2,5) no son equivalentes ya que, en el segundo caso, se suma como variable la 
proporción de electrones cuya trayectoria es deflectada por la línea de defectos. En 
consistencia con este resultado, se cumple que el agregado de una segunda línea 
de defectos perpendicular a la cinta que puentea los estados de borde en el cable 
1 (localizada a la izquierda de los cables 2 y 4), no modifica la conductancia Hall 
medida entre los cables 2 y 4. 


La disparidad en la conductancia no-local del sistema perpendicular según la 
ubicación de las sondas de voltaje, es descripta también por el modelo teórico 
mínimo correspondiente a un dispositivo de seis terminales con una constricción 
(sección 2.5.1) [98]. Una fracción de la respuesta Hall medida entre los cables 
ubicados a lados opuestos del defecto corresponde, de hecho, a la resistencia 
longitudinal (KR...) no nula propia de la muestra de grafeno con una línea de defectos 
en la configuración perpendicular. 


2.6 Desorden y tensión 


2.6. Desorden y tensión 


Hasta la presente sección hemos considerado muestras de grafeno que, excepto 
por la línea de defectos, pueden considerarse perfectas. Como consecuencia, surge 
ahora investigar sobre la dependencia del transporte electrónico con el desorden del 
sistema [176, 185]. Debido a su carácter topológico, los estados de borde quirales de 
una muestra de grafeno en el régimen Hall cuántico son altamente robustos. Es por 
esto que tanto la respuesta a dos terminales como la Hall asociadas a los mismos 
no se ven modificadas por la presencia de defectos o tensión en el sistema. Por el 
contrario, si bien los nuevos estados de conducción localizados alrededor de la línea 
de defectos tipo 5-8-5 son semi-quirales, los mismos se encuentran espacialmente 
próximos entre sí y por ende el comportamiento resultante puede verse alterado por 
el desorden. 

Los defectos lineales presentes en los bordes de grano de muestras de grafeno 
policristalinas pueden formar una red puenteando los estados de borde quirales [176]. 
Esto ocurre también en el sistema perpendicular, donde una única línea de defectos 
cortocircuita dichos estados. En la sección 2.5.2 comprobamos que, para este 
último caso, la respuesta de conductancia no-local depende fuertemente de la 
ubicación de las sondas de voltaje. Sin embargo, experimentos revelan que en 
muestras policristalinas aun de gran tamaño (como pueden ser las obtenidas a 
través de la técnica de deposición química de vapor), los plateaus de conductancia 
Hall observados son siempre iguales a los del grafeno prístino con desviaciones de 
hasta un uno por ciento de e?/h [178]. Una teoría, que a priori parece válida, es 
que el agregado de desorden en el sistema permita recuperar este resultado para la 
conductancia no-local. 

Probaremos el efecto del desorden de tipo Anderson, vacancias e impurezas 
de largo alcance en las muestras de grafeno con una línea de defectos paralela o 
perpendicular. También analizamos la respuesta obtenida al considerar la tensión 
que genera dicho defecto lineal en el sistema. En los apartados subsiguientes se 
detallan los resultados obtenidos para cada tipo de desorden individualmente. 


2.6.1. Desorden de Anderson 


El desorden de tipo Anderson [186] puede ser interpretado como el cambio 
de un átomo de carbono por el de otra especie, en una dada concentración. Esto 
corresponde en el modelo atomístico a la adición de una energía de sitio aleatoria en 
la red. El valor de la misma es también una variable aleatoria, usualmente tomada 
como una distribución uniforme dentro del rango [-U, U'] donde U mide la fuerza del 
desorden. [6] 

En la figura 2.12 se muestran en línea roja (y con área sombreada por debajo) 
la conductancia local y no-local para el sistema de grafeno con defecto lineal en 
configuración paralela y perpendicular y con desorden de Anderson en dos distribu- 
ciones aleatorias diferentes. Para su comparación se presentan también las curvas 
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Figura 2.12: (a) Conductancia a dos terminales para una cinta de grafeno con 
desorden de Anderson en dos distribuciones aleatorias diferentes y con una línea 
de defectos tipo 5-8-5 (línea roja con área sombreada por debajo) en configuración 
paralela y perpendicular en función de la energía de Fermi. Los resultados para 
muestras prístinas y con el defecto lineal pero sin desorden de Anderson se presen- 
tan en línea negra y gris, respectivamente. (b) Conductancia Hall correspondiente 
a los dispositivos ubicados en la fila superior. Los arreglos geométricos empleados 
se muestran en los esquemas insertados en cada figura. 


correspondientes a las mismas muestras en ausencia de desorden (línea gris) y 
al grafeno prístino (en negro). Es posible notar que, cuando las energías de sitio 
fueron elegidas aleatoriamente de entre +0,170 y con una concentración de 2%, no 
se evidencian variaciones significativas en comparación a la respuesta obtenida para 
el caso sin desorden. 


Con respecto a la conductancia no-local (G.y) para un arreglo arbitrario de 
sondas de voltaje como el que se presenta en la figura 2.11 (b), encontramos que en 
las muestras con desorden de tipo Anderson no se recupera la respuesta del grafeno 
prístino en el rango completo de energías investigado. Esto puede observarse en 
la conductancia local del sistema con configuración perpendicular (figura 2.12). El 
hecho de que esta respuesta sea similar al caso sin desorden, da cuenta de que la 
resistencia longitudinal para el sistema con desorden es también no nula. Obtener 
valores para la conductancia Hall que son constantes dentro de un mínimo porcentaje 
de e?/h, como se observa en los experimentos [178], puede requerir de una densidad 
de impurezas muy alta a la cual los estados propagantes alrededor de la línea de 
defectos tienden a destruirse (concentración mayor al 10%). Conclusiones similares 
fueron presentadas por otros autores quienes estudiaron la conductancia a dos 
terminales de sistemas con desorden de Anderson y defectos del tipo 5-8-5 [176] o 
bordes de grano más complejos [185]. Sin embargo, un valor de desorden tan alto 


2.6 Desorden y tensión 


puede también demoler los estados de borde topológicos propios del grafeno prístino 
y por ende los plateaus de conductancia. 


2.6.2. Vacancias 


Entre los defectos estructurales más comunes en grafeno, el más simple co- 
rresponde a la ausencia de átomos en la red cristalina [66]. Al igual que para el 
desorden de Anderson, la concentración de vacancias en la muestra es una variable 
de suma importancia a la hora de determinar la respuesta al transporte electrónico 
en la misma. Por ejemplo, si en una cinta de grafeno prístina en el régimen Hall 
cuántico hay un número elevado de vacancias, los electrones que se mueven por los 
estados de borde quirales pueden encontrar un camino para cruzar al borde opuesto 
modificando tal vez la respuesta Hall (al igual que sucede con el defecto lineal en 
el sistema perpendicular). Por el contrario, cuando la concentración es baja, los 
estados de borde son robustos y por ende los plateaus en la conductancia no-local 
permanecen inalterados. 

La figura 2.13 presenta las conductancias a dos terminales y Hall para una 
muestra de grafeno con defecto lineal (en las dos configuraciones estudiadas) y con 
vacancias en dos distribuciones aleatorias diferentes (línea roja con área sombreada 
por debajo). Como referencia se exhiben también las curvas correspondientes a las 
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Figura 2.13: (a) Conductancia a dos terminales para una cinta de grafeno con 
0,1% de vacancias en dos distribuciones aleatorias diferentes y con una línea de 
defectos tipo 5-8-5 (línea roja con área sombreada por debajo) en configuración 
paralela y perpendicular en función de la energía de Fermi. Los resultados para 
muestras prístinas y con el defecto lineal pero sin vacancias se presentan en 
línea negra y gris, respectivamente. (b) Conductancia Hall correspondiente a los 
dispositivos ubicados en la fila superior. Los arreglos geométricos empleados se 
muestran en los esquemas insertados en cada figura. 
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mismas muestras sin desorden (en gris) y a grafeno prístino (línea sólida negra). Para 
simular computacionalmente los sistemas con vacancias, en el modelo atomístico se 
eliminaron aleatoriamente sitios dentro de la cinta con una densidad aproximada de 
0,1%. 

La presencia de vacancias en la muestra de grafeno con defecto lineal paralelo, 
induce la ruptura parcial de los plateaus de conductancia agregados por los canales 
de conducción localizados alrededor del defecto. Este efecto, a comparación del 
desorden de Anderson, es significativo aun a bajas concentraciones relativas. Por el 
contrario, en el caso perpendicular, la ausencia aleatoria de átomos en la muestra no 
genera cambios relevantes en las gráficas de G y G..y. La semejanza en la primera 
de ellas implica que la resistencia longitudinal se encuentra también inalterada y 
se mantiene no nula. Es por esto que, si bien los plateaus de conductancia Hall 
permanecen idénticos a los de grafeno prístino, en un arreglo de las sondas de voltaje 
como el de la figura 2.11 (b) la respuesta es diferente a la del grafeno cristalino. Aun 
cuando un incremento en la concentración de vacancias podría ayudar a restablecer 
estos plateaus, también generaría la destrucción de los estados de borde quirales 
propios del grafeno. 


2.6.3. Impurezas de largo alcance 


Un tercer tipo de desorden que puede ser incorporado al sistema es el de 
impurezas de largo alcance. Las mismas pueden generarse por efectos del sustrato 
(ya sea por la presencia de cargas u otras características que generan un potencial 
que varía lentamente), por scattering con impurezas cargadas y por arrugamientos 
aleatorios de la muestra, entre otros. A nivel teórico se diferencia de los desórdenes 
anteriores en que, debido a su extensión en la muestra, posibilita la existencia de 
procesos de dispersión dentro de cada valle (XK o K”) [187-189]. De esta manera, se 
abre un nuevo abanico de respuestas al transporte electrónico en las muestras de 
grafeno con una línea de defectos. 

Las conductancias locales y no-locales para los distintos sistemas estudiados 
y con desorden de largo alcance en dos distribuciones aleatorias diferentes se 
muestran en la figura 2.14 (línea roja con área sombreada por debajo). Al igual 
que en los casos anteriores, se presentan también las curvas asociadas a las 
mismas muestras sin desorden (en gris) y las de grafeno prístino (línea negra). 
Particularmente, los casos ilustrados corresponden a impurezas de tipo gaussianas, 
las cuales se incorporan al modelo a través de la modulación de las energías de 
sitio con un perfil gaussiano [6, 188, 190]. La intensidad de las mismas (U') se elige 
aleatoriamente de entre +0,270 y su longitud de decaimiento (0) es igual a 15a. Éstas 
se localizan alrededor del defecto, a una distancia máxima de 3d, donde su efecto 
sobre el transporte eléctronico es máximo. Específicamente, para la configuración 
paralela, cuatro impurezas se ubicaron aleatoriamente en un área de 350a por 120a 
(80) alrededor del defecto lineal. En el caso perpendicular, el área elegida fue de 62a 
por 120a (80) en el centro de la cinta. 


2.6 Desorden y tensión 
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Figura 2.14: (a) Conductancia a dos terminales para una cinta de grafeno con 
impurezas de largo alcance en dos distribuciones aleatorias diferentes y con 
una línea de defectos tipo 5-8-5 (línea roja con área sombreada por debajo) en 
configuración paralela y perpendicular en función de la energía de Fermi. Los 
resultados para muestras prístinas y con el defecto lineal pero sin impurezas de 
largo alcance se presentan en línea negra y gris, respectivamente. (b) Conductancia 
Hall correspondiente a los dispositivos ubicados en la fila superior. Los arreglos 
geométricos empleados se muestran en los esquemas insertados en cada figura. 


En la figura 2.14 observamos que los plateaus de conductancia Hall (cuyos orí- 
genes son los estados localizados alrededor de la línea de defectos) desaparecen 
parcialmente para el sistema paralelo. Sin embargo, y de igual manera que para el 
desorden de tipo Anderson y las vacancias, no se recupera la respuesta del gra- 
feno monocristalino. En cuanto a la muestra perpendicular, el resultado también es 
equivalente al obtenido en los dos casos previos. Particularmente, no se evidencian 
cambios significativos en las curvas de conductancia respecto de las muestras sin 
impurezas. Por lo tanto, podemos concluir que ni desórdenes puntuales (como Ander- 
son o vacancias) ni de largo alcance (impurezas gaussianas) en una concentración 
moderada, permiten explicar los resultados obtenidos experimentalmente para mues- 
tras de grafeno policristalinas (con una red de bordes de grano) donde se recupera 
con gran exactitud la respuesta Hall del grafeno prístino [178]. 


2.6.4. Tensión 


Dada la alta concentración de desorden necesaria para recuperar los plateaus 
en la conductancia no-local, podemos cuestionarnos si existe otro factor que incida 
en dicha restauración. Es por esto que investigamos el efecto de la tensión mecánica 
aplicada alrededor de la línea de defectos. Hasta el momento asumimos que la 
presencia de la misma sólo generaba un cambio en la topología de la red. Sin 
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embargo, esta deformación de la cinta genera también una cierta tensión sobre los 
átomos próximos debido a la deformación de las distancias y ángulos de enlace 
respecto de los ideales. 

Las conductancias a dos terminales y Hall de una muestra de grafeno sujeta a 
una tensión perpendicular a la línea de defectos se presentan en línea roja (con área 
sombreada por debajo) en la figura 2.15. En ésta se incluyen también las curvas 
que corresponden a las conductancias del sistema en ausencia de tensión (línea 
gris) y del grafeno monocristalino (en negro), para una comparación más sencilla. 
La perturbación se incorpora al modelo atomístico como una corrección en el valor 
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Figura 2.15: Conductancia a dos terminales para una cinta de grafeno con una 
línea de defectos tipo 5-8-5 (línea roja con área sombreada por debajo) en confi- 
guración (a) paralela y (b) perpendicular y bajo tensión perpendicular a la misma 
en función de la energía de Fermi. Los resultados para muestras prístinas y con 
el defecto lineal pero sin tensión se presentan en línea negra y gris, respectiva- 
mente. (c), (d) Conductancia Hall correspondiente a los dispositivos ubicados en la 
fila superior. Los arreglos geométricos empleados se muestran en los esquemas 
insertados en cada figura. 


2.7 Defecto lineal tipo 5-7-7-5 (Stone-Wales) 


del elemento de matriz de hopping de hasta 5 % en el centro de la línea de defectos, 
el cual decae a su valor original en un par de constantes hacia los bordes de la 
cinta [191]. 


En la figura 2.15 queda en evidencia que, tanto para el sistema paralelo como 
para el perpendicular, la incorporación de tensión perpendicular a la línea de defectos 
no genera cambios relevantes en las conductancias. Nuevamente, este efecto no 
permite justificar los valores de conductancia obtenidos experimentalmente para 
muestras policristalinas de grafeno. Por otra parte, este resultado valida también la 
suposición realizada con anterioridad (sección 2.2) en la cual consideramos que la 
incorporación de la línea de defectos tipo 5-8-5 a la cinta de grafeno sólo modifica la 
topología de la red. 


2.7. Defecto lineal tipo 5-7-7-5 (Stone-Wales) 


En las secciones previas se analizó el efecto de la incorporación de una línea 
de defectos tipo 5-8-5 en una cinta de grafeno. Podemos preguntarnos entonces 
acerca de la dependencia de estos resultados con los detalles microscópicos del 
defecto. Para ello, consideramos un segundo defecto lineal como es el de Stone- 
Wales. El mismo fue descubierto en el contexto de los fulerenos (moléculas formadas 
completamente por átomos de carbono con geometría esférica, elipsoidal o tubular) 
por Anthony Stone y David J. Wales [192], quienes le dan hoy el nombre. 


El defecto de Stone-Wales es también conocido como defecto tipo 5-7-7-5 debido 
a las figuras geométricas que presenta (de manera análoga al tipo 5-8-5). Un enlace 
carbono-carbono en la red de grafeno rota 90 grados de manera tal que cuatro 
hexágonos vecinos se transforman en dos pentágonos y dos heptágonos (figura 2.16). 
Cuando esta rotación ocurre en pares de átomos separados por dos constantes de 
red, se obtiene finalmente una línea de defectos extendida. 





Figura 2.16: Esquema de una cinta de grafeno con una línea de defectos tipo 
5-7-7-5 marcada en rojo. 
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2.7.1. Modelo atomístico 


El modelo atomístico de la muestra de grafeno con un defecto lineal de Stone- 
Wales no presenta mayores modificaciones respecto al correspondiente a la línea 
de defectos tipo 5-8-5. Al igual que en el caso anterior, podemos asumir que este 
defecto sólo introduce cambios en la topología de la red (pentágonos y heptágonos 
por hexágonos), despreciando tanto las correcciones en las energías de sitio como 
en los elementos de matriz de hopping. 

El sistema considerado en esta sección corresponde a una cinta de grafeno con 
bordes zigzag en presencia de una línea de defectos tipo 5-7-7-5. Análogamente 
al caso del sistema con un defecto lineal 5-8-5, se analizan dos posibles configu- 
raciones: una paralela, donde el defecto es paralelo al borde de la cinta, y otra 
perpendicular, en la cual el mismo atraviesa la muestra puenteando bordes opuestos. 
Para conocer la respuesta del transporte electrónico en el régimen Hall cuántico, se 
incorpora un campo magnético externo mediante la sustitución de Peierls [179]. Los 
dispositivos estudiados son del tipo “todo carbono” donde tanto la muestra como los 
cables empleados como sondas de voltaje y de corriente son de grafeno. Por último, 
los parámetros utilizados en las simulaciones computacionales son idénticos a los 
escogidos en el estudio del defecto lineal tipo 5-8-5 (sistemas de ancho Wi = 37,4 
nm y W) = 24,8 nm, sujetos a un flujo magnético de 0,013 Py por plaqueta). 


2.7.2. Estructura electrónica 


La estructura electrónica para grafeno zigzag con una línea de defectos de Stone- 
Wales se presenta en la figura 2.17 (b). Al igual que para el defecto tipo 5-8-5, ésta 
corresponde al sistema en configuración paralela donde se mantiene la invarianza 
traslacional en la dirección de crecimiento de la cinta (y por ende puede ser empleado 
el Teorema de Bloch). En la figura los círculos llenos corresponden a estados con 
peso (w) en los sitios que se encuentran a una distancia máxima 2a desde el centro 
del defecto (figura 2.17 (a)), y donde la magnitud de dicho peso está codificada en la 
escala de color. 

La figura 2.17 (b) muestra la misma información espectral que la figura 2.4 (b) 
para el caso de una línea de defectos tipo 5-8-5. Podemos notar que en ambas las 
características del grafeno entran sólo a través de la estructura de niveles de Landau 
(se observan en la gráfica en puntos grises pequeños). Particularmente, se destacan 
la presencia de un nivel de Landau a energía cero y el espaciado característico entre 
niveles sucesivos. 

Por otra parte, en la estructura electrónica queda en evidencia la ruptura de la 
simetría electrón-hueco (simetría respecto de e = 0). De igual manera que para el 
defecto tipo 5-8-5, ésta tiene su origen en el quiebre de la naturaleza bipartita de la 
red por la presencia del defecto lineal. Específicamente, se observa la existencia de 
bandas asociadas a estados localizados alrededor de la línea de defectos (puntos 
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Figura 2.17: (a) Esquema de la línea de defectos tipo 5-7-7-5 donde los sitios que 
se consideraron para el cálculo del peso (w) se encuentran marcados en negro. 
(b) Estructura electrónica para una cinta de grafeno con bordes zigzag y con un 
defecto lineal 5-7-7-5 en configuración paralela. Los estados cuyo peso (módulo de 
la amplitud de probabilidad al cuadrado) es mayor a 0,01 en los átomos alrededor 
del defecto se muestran con una escala de color desde blanco (w = 0) a negro 
(w = 1). 


rellenos cuyo color está dado por la escala adjunta). Si bien estos estados se 
asemejan a los de borde en una muestra de grafeno prístina, en el sentido de que 
presentan una velocidad neta, no son quirales. Debido a la hibridización de los 
mismos, el peso neto a ambos lados del defecto es no nulo. Para ciertas energías, 
sin embargo, existe una dirección preponderante de movimiento de los electrones a 
cada lado del defecto. Esto se pone en evidencia en las figuras 2.18 (b) y (c), donde 
la escala de color da cuenta de la diferencia de peso de los estados entre la mitad 
superior e inferior del defecto (figura 2.18 (a)). 


Al comparar las estructuras electrónicas de las figuras 2.4 y 2.17, notamos que se 
generan estados de borde localizados alrededor de la línea de defectos independien- 
temente del tipo de la misma. Además, si bien se observan cambios en las bandas 
correspondientes al defecto lineal, en ambos casos existen regiones de energía 
donde presentan un gap (debido a la hibridización de los estados ubicados a cada 
lado de la línea). La existencia de estos gaps es de interés ya que, a dichas energías, 
el transporte electrónico será idéntico al que se observa en el grafeno prístino. De 
esta manera es posible, por ejemplo, diseñar un divisor de haces electrónico que 
presente las categorías “apagado” y “encendido”. En conclusión, las características 
generales de la estructura electrónica de una cinta de grafeno zigzag con una línea 
de defectos no se ven modificadas por los detalles microscópicos de la misma. 
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Figura 2.18: (a) Esquema de la línea de defectos tipo 5-7-7-5 donde los sitios 
que se consideraron para el cálculo de los pesos Warriba Y Wabajo SE ENCUentran 
marcados en azul y rojo, respectivamente. (b) Estructura electrónica para una cinta 
de grafeno con bordes zigzag y con un defecto lineal 5-7-7-5 en configuración 
paralela. Los estados localizados predominantemente en la parte superior e inferior 
de la línea de defectos (con pesos Warriba — Wabajo Y Wabajo — Warriba Mayores a 
0,01) se muestran con una escala de color desde blanco (w = 0) a negro (w = 0,5) 
atravesando por los azules y rojos, respectivamente. 


2.7.3. Transporte electrónico 


A partir del análisis de las curvas de conductancia para la cinta de grafeno con 
una línea de defectos tipo 5-8-5 (sección 2.5), podría inferirse que las respuestas 
local y Hall no dependen, en gran medida, de las particularidades del defecto. De 
hecho, en el modelo teórico mínimo propuesto (sección 2.5.1), el principal factor 
considerado es el arreglo geométrico de los cables y la línea de defectos. Por el 
contrario, los detalles microscópicos de esta última sólo están involucrados en la 
dependencia de la matriz de transmisión con la energía. Las particularidades de la 
línea de defectos inciden principalmente en los detalles de la respuesta observada, 
como por ejemplo, en la ubicación precisa de la energía a la cual nuevos plateaus 
aparecen en la conductancia no-local. 

Con el objetivo de corroborar esta intuición, repetimos las simulaciones para 
una cinta de grafeno zigzag pero con una línea de defectos tipo Stone-Wales. En 
la figura 2.19 se muestran, en línea roja y con el área por debajo sombreada, las 
conductancias a dos terminales y Hall para el sistema con configuración paralela y 
perpendicular (se incluyen también en línea negra las correspondientes al grafeno 
prístino como referencia). Comparando con las curvas correspondientes al defecto 
tipo 5-8-5 (figura 2.10), podemos ver que el análisis realizado es equivalente excepto 
por los detalles de la estructura de bandas que impactan en las variaciones de G 
(figuras 2.19 (a) y (b)). 

Particularmente, para el sistema paralelo, se visualizan nuevos plateaus en las 
conductancias a dos terminales y Hall (propios del transporte balístico) salvo en la 
zona donde la densidad local de estados alrededor del defecto es nula. Por su parte, 
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Figura 2.19: Conductancia a dos terminales para una cinta de grafeno prístina 
(línea negra) y con una línea de defectos tipo 5-7-7-5 (línea roja con área sombrea- 
da por debajo) en configuración (a) paralela y (b) perpendicular en función de la 
energía de Fermi. La conductancia Hall correspondiente a los mismos dispositivos 
se presenta en (c) y (d), respectivamente. Los arreglos geométricos empleados se 
muestran en los esquemas insertados en cada figura. 


en el caso de la configuración perpendicular, vemos que la respuesta local se ve 
fuertemente deteriorada por la presencia del defecto lineal mientras que la no-local es 
análoga a la del grafeno prístino. Además, se observa que este sistema se comporta 
como un divisor de haces, donde hay un estado apagado y uno encendido, los cuales 
pueden ser intercambiados mediante la aplicación de un potencial eléctrico externo 
perpendicular a la muestra. 

Por lo tanto, podemos afirmar que las principales conclusiones obtenidas pre- 
viamente son válidas también para el sistema con una línea de defectos tipo Stone- 
Wales. Esto implica que los detalles microscópicos del defecto sólo están involucrados 
en algunas características puntuales (como por ejemplo el grado de deterioro de la 
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conductancia a dos terminales en el sistema perpendicular). Es interesante resaltar 
que la quiralidad de los estados propagantes cerca del defecto no participa en ningún 
grado en este análisis. Por último, si bien consideramos sólo dos tipos de defectos 
lineales (5-8-5 y 5-7-7-5), se espera que la misma física sea válida para otros tipos 
de líneas de defecto y bordes de grano. 


2.8. A modo de resumen 


En una muestra de grafeno monocristalina pueden encontrarse diferentes tipos 
de defectos. En particular, aquellos extendidos a lo largo de una línea han suscitado, 
en los últimos años, un gran interés debido a que se encuentran naturalmente en los 
bordes de grano de muestras policristalinas y que también pueden ser producidos a 
medida. En el presente capítulo nos centramos en el estudio de las conductancias 
locales y no-locales de grafeno con una única línea de defectos en el régimen Hall 
cuántico. Estos resultados sirven como punto de partida para la comprensión de la 
respuesta medida experimentalmente en grafeno policristalino. Analizamos además 
el efecto del desorden (Anderson, vacancias o impurezas de largo alcance), la tensión 
y los detalles microscópicos del defecto lineal. 

Usando un modelo atomístico y realizando simulaciones computacionales, se 
mostró que el defecto afecta de manera diferente la conductancia a dos terminales y 
Hall dependiendo principalmente del arreglo geométrico del dispositivo. Si la línea 
de defectos es paralela a los bordes de la muestra, se comprobó que el sistema se 
comporta de manera análoga a un circuito formado por resistores en paralelo. Por el 
contrario, cuando el defecto une bordes opuestos puenteándolos, la respuesta a dos 
terminales se ve fuertemente deteriorada mientras que la Hall puede permanecer 
inalterada según la ubicación de las sondas de voltaje y corriente. Estos resultados 
se corroboraron mediante el planteo de un modelo teórico mínimo utilizando el 
formalismo de Landauer-Búttiker. El sistema perpendicular actúa como el análogo 
eléctrico de un divisor de haces en óptica. Los estados de borde topológicos (y 
quirales) propios del grafeno prístino se pueden reencaminar variando la energía del 
sistema, o equivalentemente, encendiendo y apagando arbitrariamente el divisor. 

El estudio de una única línea de defectos es el punto de partida para la com- 
prensión de la respuesta medida experimentalmente en grafeno policristalino. En 
este último caso, la conductancia Hall es idéntica a la correspondiente a grafeno 
prístino en una fase tipo Hall cuántica (con una variación menor al uno por ciento 
de e?/h) [178]. Sin embargo, en el presente capítulo observamos que no se recu- 
pera esta respuesta para el caso de un arreglo arbitrario de las sondas de voltaje 
respecto del defecto lineal. Se probó entonces agregando desorden puntual, de 
largo alcance, y tensión al sistema, pero los nuevos canales de conducción que se 
localizan alrededor de la línea del defecto no se destruyeron en su totalidad cuando 
la concentración del desorden fue moderada. Estos resultados demuestran que 
puede resultar complejo recuperar la conductancia del grafeno prístino. Por último se 


2.8 A modo de resumen 


comprobó que los detalles microscópicos de la línea de defectos no modifican los 
rasgos generales de las curvas de conductancia local y no-local. Por todo lo anterior, 
el rol de los defectos lineales en geometrías más complejas (como las encontradas 
en muestras policristalinas) es un área de interés abierta a mayor estudio. 

Los resultados aquí presentados fueron publicados en el siguiente trabajo: V. 
Dal Lago y L. E. F. Foa Torres, «Line defects and quantum Hall plateaus in graphene», 
Journal of Physics: Condensed Matter 27, 145303 (2015). 
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CAPÍTULO 3 


ESTADOS TOPOLÓGICOS EN EL MODELO 
SSH FORZADO 


La dirección y manipulación de los estados de borde de un aislante topológico 
pueden llevarse a cabo de diferentes maneras. Una de ellas es mediante la modifica- 
ción de la topología de la red, lo que conlleva una ruptura de la simetría de inversión 
(capítulo 2) [72]. También es posible interactuar con los estados topológicos em- 
pleando una perturbación dependiente del tiempo [117, 129, 193, 194]. En particular, 
podemos comenzar estudiando qué ocurre en uno de los aislantes topológicos más 
sencillos como es el poliacetileno dimerizado, un sistema unidimensional [195-197]. 

En 1977, Hideki Shirakawa, Alan J. Heeger y colaboradores descubrieron el pri- 
mer polímero conductor: el poliacetileno dimerizado derivatizado con halógenos [198] 
(lo que les valió el premio Nobel de química en el año 2000 [149)). Un par de años 
después, Alan J. Hegger junto a Wu-Pei Su y John R. Schrieffer propusieron un 
modelo simple de tipo tight-binding para el poliacetileno dimerizado que explica las 
características eléctricas de este material. Actualmente el mismo se conoce como 
modelo SSH en honor a sus autores [145]. 

El modelo SSH probó ser también un ejemplo mínimo de un aislante topológi- 
co [146, 147]. Éste presenta dos fases topológicas diferentes: una trivial que se 
caracteriza por la ausencia de estados de borde, y otra no trivial (o también llamada 
topológica) que sí los presenta (sección 1.2.6). Dicho carácter queda definido por la 
relación entre las fuerzas relativas de los acoplamientos dentro (1) y fuera (ya) de la 
celda unidad (la cual está compuesta por dos átomos, figura 3.1). Específicamente, 
cuando |y¡ /y2| < 1 el material se encuentra en la fase topológica, pero si |y¡ /-ya] > 1 
la fase es trivial. De hecho, podemos vaticinar este resultado si pensamos en un caso 
extremo donde uno de los dos hoppings es nulo: si y, = O existe un átomo aislado en 
cada extremo de la cadena, lo que se corresponde con dos estados localizados en 
los bordes polarizados en subredes opuestas; mientras que si ya = O el sistema está 
conformado por celdas unidades completas separadas entre sí. 

La pregunta que surge entonces es cómo se ven alteradas las características 
topológicas si incorporamos al modelo SSH una perturbación dependiente del tiempo 
ya sea en la energía de los sitios o en los hoppings. Considerando que las fases 
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¡AAA A 





Figura 3.1: Esquema del modelo de Su-Schrieffer-Heeger con los sitios de tipo 
A marcados en negro y B en blanco. Se considera una sección finita del mode- 
lo formada por N celdas unidad de ancho d, y donde y1 y y2 representan los 
acoplamientos dentro y fuera de la celda unidad, respectivamente. 


topológicas están dadas por la relación de los acoplamientos, podemos conjeturar a 
priori que en el primer caso no se modificará la del modelo de partida. Sin embargo, 
cuando la modulación incide sobre el valor de los hoppings, además de los nuevos 
gaps que se pueden abrir en la estructura de bandas [116, 140], la topología del gap 
nativo puede verse modificada. Por ejemplo, si partimos de la cadena sin dimerizar 
(donde y1 = y2) y agregamos la modulación temporal, la relación |y1 /y2| cambia de 
manera tal que “fotos” tomadas en distintos momentos reflejan un ida y vuelta entre 
un aislante topológico y uno trivial. 

En el presente capítulo analizamos el efecto de una perturbación periódica 
en el tiempo en el modelo SSH, proveyendo así un caso sencillo de un aislante 
topológico forzado. Específicamente estudiamos cómo el espectro de energías se ve 
afectado por el potencial dependiente del tiempo, examinando tanto la estructura de 
bandas, la presencia de estados de borde y el invariante topológico asociado (fase 
de Zak [107]). Debido al carácter periódico de la modulación temporal, podemos 
emplear en el análisis del problema la teoría de Floquet [120, 199, 200]. Estos 
resultados complementan trabajos previos sobre sistemas unidimensionales forzados 
desarrollados en una variedad de contextos [122, 135, 201, 202]. 


3.1. Teoría de Floquet 


En mecánica cuántica la evolución temporal de un sistema está dada por la 
ecuación de Schródinger dependiente del tiempo [203]: 


in Sv(r,0) = Hrst) v(r,0) (3.1) 


donde 4H corresponde al Hamiltoniano y y(r,t) a la función de onda del sistema 
cuántico dependiente del tiempo, y r es un vector que incluye todas las coordenadas 
espaciales y la componente de spin. La resolución de esta ecuación para un sistema 
real puede presentar un alto grado de complejidad. Es por esto que, generalmente, la 
misma se realiza considerando el límite adiabático, aquel donde la dependencia tem- 
poral del Hamiltoniano varía mucho más lentamente que los tiempos característicos 
del sistema [204]. 


3.1 Teoría de Floquet 


En esta tesis nos centramos en estudiar sistemas forzados de manera periódica. 
Para conocer el régimen de adiabaticidad en el cual se encuentran, deberíamos 
comparar el período de la modulación (7) con un tiempo característico del sistema 
como puede ser el tiempo de pasaje electrónico por el mismo. Sin embargo, nos 
interesa encontrar una solución válida más allá del límite adiabático, para situaciones 
donde no es posible despreciar el intercambio de energía con el campo externo. 
Planteamos entonces un enfoque diferente donde, aprovechando la periodicidad 
temporal de la perturbación externa, empleamos la teoría de Floquet [6, 199, 200]. 


Marie Gaston Floquet fue un matemático francés dedicado al estudio de la teoría 
de ecuaciones diferenciales ordinarias. En 1883 publicó un trabajo en el cual plantea 
las soluciones analíticas para ecuaciones diferenciales lineales homogéneas de coe- 
ficientes uniformes y periódicos [120]. Posteriormente, Jon H. Shirley y Hideo Sambe 
extendieron este teorema al área de la física para la resolución de Hamiltonianos 
dependientes del tiempo de manera periódica [205, 206]. A partir del mismo es 
posible entonces encontrar las soluciones al problema de autovalores de H(t). El 
formalismo de Floquet es el análogo en la dimensión temporal al teorema de Bloch 
para electrones en un cristal perfecto con periodicidad espacial [81]. 


3.1.1. Formalismo de Floquet 


Dado un Hamiltoniano periódico en el tiempo, H(r,t + T') = H(r,t), asumimos 
que existe un conjunto completo de soluciones del sistema de la forma [205, 206] 


p(r,t) =eR rt) (3.2) 


donde la función ¿(r,t) = p(r,t + T”) es una función periódica cuadrado integrable 
(con igual período T' que el Hamiltoniano), y e un número real. En dicha solución, la 
dinámica temporal rápida del sistema está incluída en la función ¿(r,t); mientras 
que la lenta se encuentra descripta por el factor exponencial. 


Reemplazando la función de onda propuesta (ecuación 3.2) en la ecuación de 
Schródinger dependiente del tiempo (ecuación 3.1) obtenemos: 


ih = [ee ó(r,t)] 


H(r,t) [e ¿(e t)] 


e7iet/h [e p(r,t) +ih Sor, 0)] =p ieNA H(r,t) o(r,t) 


eTUA rt) = enst/h [pr - ih 2] o(r,t) 
lo que corresponde a resolver el problema de autovalores 
., 0 
[ner,0) in | (rt) = <ó(r,0) (3.3) 
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equivalente al de la ecuación de Schródinger independiente del tiempo, H(r) v(r) = 
ev(r). Podemos definir entonces el Hamiltoniano de Floquet como 


Hp(r,t) =H(r,t) - nó (3.4) 
y a las funciones ¿(r,t) como los estados de Floquet asociados. Éstos pertencen al 
espacio de Floquet de producto directo 428.7, donde 4 es el espacio de Hilbert usual, 
y T el espacio de las funciones periódicas en el tiempo con período T' = 27/12 [206]. 
Comparando la ecuación 3.3 con la de Schródinger independiente del tiempo resulta 
evidente que el autovalor (<) en la primera cumple el rol de la energía en la segunda. 
Es por esto que e se denomina cuasienergía. 
En el teorema de Bloch para cristales con periodicidad espacial, el cuasimomento 
k (factor del exponente de la función exponencial que multiplica a la función de Bloch 
en la solución del sistema) está acotado a la primera zona de Brillouin. De manera 
análoga podemos probar que las cuasienergías en el formalismo de Floquet también 
están restringidas. Partimos de la base de que tanto el sistema como las funciones de 
onda 4(r,t) solución de la ecuación 3.1 presentan simetría de traslación temporal. 
Esto implica que las mismas deben ser invariantes ante traslaciones temporales en 
T = 27/£ a menos de una fase, es decir p(r,t + T) = e T/? ap(r,t). Considerando 


-inQaT ieT/h _ eMenhOW)T /h 


que e = 1, con n e Z, tenemos que e Podemos definir 


entonces 
En =e + nhQ (3.5) 


de manera tal que las cuasienergías quedan restringidas al intervalo (-hQ/2, h0/2). 
Esta multiplicidad se refleja en la estructura de bandas como la réplica de e despla- 
zada en energía en A) (y sus respectivos múltiplos). Luego, tal como se observa en 
la figura 3.2, el espectro de Floquet de cuasienergías es periódico. 


3.1.2. Formalismo de Floquet en forma matricial 


La solución dada por la teoría de Floquet no sólo es no perturbativa y válida para 
tiempos largos, sino que principalmente es exacta. Sin embargo, para simplificar la 
resolución del problema, es conveniente eliminar de manera explícita la dependencia 
temporal del Hamiltoniano y de los estados de Floquet asociados [205, 206]. 

Para arribar a una expresión estática (independiente del tiempo) es necesario 
realizar primero un cambio de base adecuado, expandiendo H(r,t) y p(r,t) en 
series de Fourier. Específicamente empleamos la base (exp(inft)),, que expande 
el espacio .7 de las funciones temporales de período T' = 27-/(): 


H(r,t) = ) Hr) e" 
k 


(3.6) 
ó(r,t) pe S $” (r) ¿me 


3.1 Teoría de Floquet 


-1 0 1 
k (101 d) 


Figura 3.2: Esquema de cuasienergías del modelo SSH donde se observan las 
réplicas de Floquet con mn = —1, nm = 0 (en azul) y n = 1. Las mismas están 
centradas en energía e = —h2, e = 0, e = AS), respectivamente. 


donde H”(r) y 6” (r) son las componentes n-ésimas de la serie de Fourier del 
Hamiltoniano y de los estados de Floquet asociados, respectivamente. Sustituyendo 
estas expresiones (ecuación 3.6) en la función de onda (ecuación 3.2) y luego en la 
ecuación de Schródinger dependiente del tiempo (ecuación 3.1) obtenemos: 


mes No” (r) anal Z [Ent 0) eo | [ear Y gr) di 
m k m 


ih 5 b $7 (r) ¿mot eTiet/h | - y NAF (r) een ¿(r) ¿mot ¿iet/h 


k 
ih b NE A LS (mé9 1/1) - VIO Hr) Pr) mor -ist/h 
mu k m 
eTiet/h Nor) ¿nt (-m'hO + e) - eTiet/h NY H(r) $” (r) ¿h+m)0t 
m! - mm 


N ¿7 (r) gim'nt (-m'ñQ +6) = NY H(r) $”(r) ¿k+m) Qt 


k 


Integrando sobre un período de tiempo, podemos determinar los coeficientes de 
las series de Fourier: 


T É : r : 
FÍ Nr) AY (mn 0 + E) e mt at = 


T | 
- ad NN Ar) rr) AA ¿cin yy 
k m 
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7 T,, A 
5 Y 9” (1) (=0'h0 + e) mi A 


1 To. 
e LD ¿”(r) / ¿Mk+m)0t ¿MA y 
k m 


- ES" (mm n0+ 0) = nine 
1 


4 277 
= PLAN e (r) y h+m-n) 


DI (Emn0+ e) dq) = RH) $7) Sem") 


9"(r) (náQ+e) = JH" (5) $” (r) 


m 


eb"(r) = Hr) 8 (r) +nñ0 9” (r) 


donde 3(x) corresponde a la función delta de Kronecker. Esta ecuación se traduce 
finalmente en: 


NAM" (r) +náAQ ó(n-m)] $” (r) = ep” (vr) (3.7) 
m 
De esta manera, el problema inicial dependiente del tiempo se transforma en uno 
de autovalores para el Hamiltoniano de Floquet independiente del tiempo, pero infinito. 
Para facilitar la interpretación podemos representar esta ecuación matricialmente. 
Considerando que ([i,n) = |i) e [n)) es una base apropiada para el espacio de 
Floquet (donde (|¿)) y (|n)) son bases de los espacios % y 7, respectivamente), 
los elementos de la matriz pueden obtenerse entonces a partir de [206]: 


ii pT 
(im He lim) = 5 Ji (Hpli) OMA d+ nhNó(n—m)ó (3.8) 


El Hamiltoniano de Floquet en su forma matricial por bloques se esquematiza 
en la figura 3.3. Cada uno de los bloques está determinado por el término que se 
encuentra entre corchetes de la ecuación 3.7. Puede notarse que el Hamiltoniano 
tiene una estructura periódica infinita en la cual sólo cambia el número de A? en los 
bloques diagonales. Por otra parte aquellos bloques que conectan diferentes estados 
(con n + m) están dados por las componentes de Fourier del potencial dependiente 
del tiempo. 

La periodicidad en la estructura de Hp se ve reflejada en los autovalores (+) y 
autovectores (p(r)). Esto implica que si « es una cuasienergía del sistema, entonces 
e + nhQ con n e Z también lo es, tal como se obtuvo en la ecuación 3.5. Si la 
perturbación dependiente del tiempo es radiación electromagnética, el índice n 
puede ser interpretado como el número de excitaciones “fotónicas” en el sistema 
donde n > 0 (n < 0) implica que el mismo absorbió (emitió) n fotones [205]. A partir 
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Figura 3.3: Hamiltoniano de Floquet en su representación matricial por bloques. 
Los mismos corresponden a las componentes de Fourier n, m del Hamiltoniano 
dependiende del tiempo. Figura adaptada de [6]. 


de este índice se puede definir un subespacio de .7 denominado n-ésima réplica de 
Floquet. De manera esquemática y similar a lo observado en la estructura de bandas 
(figura 3.2), estas réplicas corresponden a copiar el sistema original infinitas veces y 
desplazarlas en múltiplos enteros de A(2 en energía (figura 3.4). 

En conclusión, el problema original de un sistema dependiente del tiempo se 
mapea a través de la teoría de Floquet a uno independiente del tiempo pero en un 
espacio de mayor dimensión. Específicamente, podemos pensar este último como 
el sistema inicial replicado infinitas veces donde las interacciones entre las distintas 
réplicas están dadas por las componentes de Fourier de la perturbación periódica en 
el tiempo, tal como se desprende de la ecuación 3.7. Es interesante notar que para 
la solución planteada, en el dominio de las energías, no fue necesario recurrir al uso 
del operador de evolución temporal. 





Figura 3.4: Representación esquemática de las réplicas de Floquet con n = —1, 
n=0ynm= 1 ade una muestra de grafeno bajo la acción de una perturbación 
externa dependiente del tiempo. Figura adaptada de [6]. 


3.2. Modelo atomístico 


En el presente capítulo estudiamos cómo se ven afectadas las fases trivial y 
topológica del modelo SSH en presencia de una perturbación dependiente del tiempo 
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-Y1+v() A B | 


Figura 3.5: Esquema del modelo de Su-Schrieffer-Heeger en presencia de una 
perturbación dependiente del tiempo (detallada en el texto), con los sitios de tipo 
A marcados en negro y B en blanco. Se considera una sección finita del modelo 
formada por NV celdas unidad de ancho d. 


y periódica. Para ello empleamos un modelo atomístico (figura 3.5) que consiste 
en una variante del modelo SSH estático (sección 1.2.6) donde los hoppings están 
modulados en el tiempo de manera tal que dos enlaces consecutivos presentan fases 
opuestas. El Hamiltoniano tipo tight-binding que describe este sistema es: 


H(t) = DEaj Cajas (Mm ch ea: + Y Cajas tech.) + 
aj y) ” J Y) 


+ 2 (vts) ACB - v(t) Cogatdd + c.h.) (3.9) 
j 


El primer término del lado derecho de la ecuación 3.9 corresponde al modelo SSH 
independiente del tiempo. En el mismo, e y C. ¿ Son los operadores de creación 
y aniquilación, respectivamente, en el sitio a (que puede ser de tipo A o B) de 
la j-ésima celda unidad. Las energías de sitio Ea ¿ Se definen iguales a cero de 
manera tal que fijan una energía de referencia. Para que exista la dimerización en 
el poliacetileno, es necesario que y, = yo + 0 Y ya = yo — d donde d da cuenta de la 
fuerza de la misma y yy se elige como la unidad de energía. La constante de red 
para la fase dimerizada es d (como se representa en la figura 3.5) y la abreviatura 


c.h. implica el conjugado hermítico de los sumandos anteriores. 


En el segundo término del lado derecho de la igualdad 3.9 se incorpora la pertur- 
bación externa dependiente del tiempo. Específicamente, elegimos una modulación 
de los términos de hopping con fase opuesta para elementos contiguos, de manera 
tal que presenta la misma constante de red que el sistema estático dimerizado. 
La función dependiente del tiempo está dada por v(t) = 2 V,.cos((2t), la cual es 
periódica en t, de amplitud V,. y período T = 27-/£2. 


El Hamiltoniano del modelo SSH forzado dependiente del tiempo (ecuación 3.9) 
puede escribirse en su representación matricial usando la base de los sitios A y B. Si 
consideramos un sistema finito con N sitios, la matriz Hamiltoniana correspondiente 
es cuadrada, tridiagonal y de dimensión NV, donde los elementos de la diagonal están 
dados por las energías de los sitios que son nulas, por definición. Los elementos en 
la diagonal superior a la principal valen, de manera alternada, —y¡ + v(t) y —y2 —v(t); 
mientras que los de la diagonal inferior a la principal están dados por el conjugado 
hermítico de la anterior. Cuando el sistema a estudiar es infinito (bulk), podemos 
emplear el teorema de Bloch para cristales periódicos en su versión discreta. En este 


3.2 Modelo atomístico 


caso, el Hamiltoniano en su representación matricial es: 


o E-neo(0)]+ Era oo] ena 


a o 


(3.10) 


3.2.1. Teoría de Floquet aplicada al modelo atomístico 


Debido a la periodicidad temporal de la perturbación planteada en el presente 
capítulo, es posible emplear la teoría de Floquet (sección 3.1) para el estudio de 
las propiedades espectrales y topológicas del sistema de poliacetileno forzado. Co- 
menzamos entonces determinando las componentes de Fourier del Hamiltoniano 
dependiente del tiempo según: 


H” = E Nun ein qe (3.11) 
T Jo 

Visto que la perturbación elegida v(t) = 2 Va. cos((t) puede ser descompuesta en 

exponenciales de grado 1 según v(t) = Vac [exp (¡0t) + exp (-10£) ], únicamente 

H%, HA! y 4 son no nulas y están dadas por: 


0 
H = - PEN (a Ch Ca; + Yo Eoitad +c.h.) 
A 


1 
H' = Y, Vao (ct ,0a,; - jaca +c.h.) (3.12) 
y) 


HA = > Vas (ct, 0, - ión +c.h.) 
e 
Las componentes de Fourier del Hamiltoniano pueden plantearse también en su 
representación matricial. Para un sistema infinito, empleando el teorema de Bloch en 
las ecuaciones 3.12 (o equivalentemente partiendo de la ecuación 3.10 y calculando 
las componentes) obtenemos: 


0 == ya ed 
nen e 0 
(3.13) 
0 Ve |L=grW] 
ici E [1 - ela] 0 


El Hamiltoniano de Floquet (figura 3.3) resultante para el modelo SSH forzado 
infinito es una matriz tridiagonal por bloques, donde cada uno de ellos tiene dimen- 
sión 2 y los elementos de la diagonal son iguales a ná, n e Z. Un razonamiento 
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equivalente puede realizarse para un sistema finito con /YV sitios, en cuyo caso los 
bloques del Hamiltoniano de Floquet serán matrices N x N tridiagonales y con la 
diagonal principal igual a múltiplos enteros de ÁA/?. 

El modelo SSH tipo tight-binding corresponde a una cadena de sitios unidimen- 
sional que se extiende en la dirección x. Al incorporar la perturbación dependiente 
del tiempo a través de la teoría de Floquet, podemos interpretar el Hamiltoniano 
resultante como el equivalente al de un sistema bidimensional formado por infinitas 
réplicas del modelo SSH en la dirección y (figura 3.6), donde las energías de sitio 
de cada una de estas copias son múltiplos enteros de %(2. Además, dos réplicas 
vecinas están acopladas mediante términos de hopping análogos a los del modelo 
SSH estático pero cuya magnitud está dada por Va. 






o EII 


Figura 3.6: Representación esquemática de las réplicas de Floquet con n = —1, 
n =0 y n= 1 del modelo SSH bajo la acción de una perturbación dependiente del 
tiempo en los hoppings. 


3.2.2. Parámetros empleados en las simulaciones computacionales 


El espacio de Fourier de las funciones periódicas en el tiempo con período “1” 
(7), y por ende el espacio de Floquet, es infinito. Por lo tanto, para estudiar las 
propiedades del sistema en cuestión a partir de simulaciones computacionales, es 
necesario considerar y seleccionar un subespacio apropiado del mismo. Esto equivale 
a truncar el sistema bidimensional de la figura 3.6 en el eje y. El número de réplicas 
de Floquet empleadas determina el orden de detalle observado por ejemplo en las 
relaciones de dispersión. Es por esto que, para cada frecuencia de perturbación 
dependiente del tiempo, elegimos el subespacio de .7 adecuado según la energía 
de interés a la cual se realiza el cáclulo. 

Los resultados presentados en el resto del capítulo se obtuvieron a partir de 
simulaciones computacionales donde se emplearon hasta 13 réplicas de Floquet 
(-6 < n < 6). Además, se trabajó con d = + 0,3 %0, Vac = 0,170, y Un rango para la 
frecuencia de la modulación temporal de los hoppings desde 0,870/h hasta 4,470/%. 


3.3. Estructura electrónica 


En la introducción de esta tesis (sección 1.2.6) mostramos que la dimerización 
espacial del poliacetileno trae aparejada la apertura de un gap en la estructura de 
bandas y la consiguiente generación de dos fases topológicas diferentes. Pero, ¿qué 
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sucede si, en lugar de en el espacio real, la dimerización tiene origen temporal? ¿Se 
abrirán nuevos gaps en la estrucura de bandas? ¿Cómo se modificará la topología 
del sistema? 


Comencemos estudiando la estructura de bandas del modelo SSH cuando la 
amplitud de la modulación dependiente del tiempo de los hoppings es nula (V;. = 0), 
lo que equivale a analizar el caso estático empleando la teoría de Floquet. En la 
figura 3.7 se muestra el espectro de las cuasienergías para el modelo SSH bulk 
cuando el sistema se encuentra dimerizado (4 + 0, (b)) o no (6 = 0, (a)) espacialmente. 
La escala de color empleada representa el peso de las distintas bandas en la réplica 
de Floquet n = 0, siendo azul el correspondiente al máximo valor posible (unitario) 
y gris a peso nulo. Esta elección se debe a que el peso sobre dicha réplica puede 
interpretarse como la contribución de cada estado de energía e a la densidad de 
estados promediada en el tiempo a la misma energía [116]. 


(a) (b) 
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Figura 3.7: Espectro de cuasienergías para el modelo SSH bulk estático (Va. = 0) 
con (a) ó = 0, y (b) 9 = 0,370. En el rango presentado se distinguen las réplicas de 
Floquet con n= —1,n =0y n= 1. La escala de color indica el peso de cada estado 
sobre la réplica n = 0 (blanco da cuenta de la ausencia de estados). Centrándose 
en esta réplica, se observa en (b) la apertura del gap estático de ancho Ay a 
energía e = 0. 


En las estructuras de bandas presentadas en la figura 3.7 se pueden observar las 
distintas réplicas de Floquet. Ahora bien, si observamos únicamente aquellas donde 
la densidad de estados promediada en el tiempo es no nula, la relación de dispersión 
es idéntica a la del modelo SSH estático calculada por fuera del formalismo de 
Floquet tal como es de esperar (sección 1.2.6). Es interesante resaltar que, así como 
el modelo SSH estático presenta simetría quiral y electrón-hueco (debido a que las 
energías de los sitios A y B son iguales) y un espectro simétrico respecto de e = 0, 
el mismo resultado se obtiene para el caso donde se considera una perturbación 
dependiente del tiempo (figura 3.7). Específicamente, podemos observar que si +8 
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es un autovalor entonces su opuesto —s también lo es. Esto se debe a que el término 
de la modulación conserva la simetría de reversión temporal y satisface también 
una simetría quiral generalizada, donde el Hamiltoniano de Floquet anticonmuta 
con el operador /,, € a, con n el número de réplicas de Floquet consideradas. De 
manera general, si consideramos el Hamiltoniano de Floquet en su expresión infinita, 
el espectro es simétrico respecto de e = mh(?/2 (m entero). 

Por otra parte, comparando las relaciones de dispersión (a) y (b) de la figura 3.7, 
podemos notar que se diferencian en la existencia de una zona de energía en la 
cual no hay estados electrónicos. Particularmente, si ó = O el sistema presenta 
un comportamiento metálico; mientras que, cuando el término de dimerización es 
no nulo (figura 3.7 (b)), se observa la apertura de un gap a energía e = 0 (y los 
respectivos múltiplos de h(2) de magnitud Ay = 4/0]. La aparición de este gap se 
debe a la transición de Peierls o dimerización en el espacio real [150, 151], y ocurre 
en puntos de degeneración de la estructura de bandas (precisamente en k = +7/d). 

Ahora bien, en la figura 3.7 podemos observar la presencia de otros puntos donde 
dos bandas se cruzan. En estos casos, cada una de ellas pertenece a una réplica de 
Floquet diferente. Debido a que la fuerza de la modulación temporal (V..) es igual a 
cero, las componentes de Fourier de orden 1 y —-1 del Hamiltoniano de Floquet son 
también nulas. Por lo tanto, si bien existen puntos donde la estructura de bandas está 
degenerada, no hay un acoplamiento neto entre las diferentes réplicas que genere la 
apertura de un gap. 

En el resto de la presente sección calculamos las propiedades espectrales del 
modelo SSH con una perturbación dependiente del tiempo. Para ello se realizaron 
simulaciones computacionales a partir del paquete Kwant para Python [167], en el 
cual se incorpora el Hamiltoniano de Floquet tight-binding para el sistema bulk en su 
representación como un sistema bidimensional (figura 3.6). 


3.3.1. Modelo SSH forzado 


Los efectos más interesantes de la perturbación dependiente del tiempo se 
observarán en los puntos donde el espectro de cuasienergías del modelo SSH 
forzado es degenerado. Debido a la simetría electrón-hueco del sistema, éstos están 
localizados a energías e = mhQ/2, con m un número entero. Por simplicidad, nos 
concentraremos en el rango de energías correspondiente a la réplica de Floquet con 
n =0 (-2 < e < 2). El análisis realizado puede ser posteriormente extendido a todo 
el espectro considerando la relación de equivalencia entre las distintas réplicas de 
Floquet. 

En la figura 3.8 se presenta la estructura electrónica del modelo SSH cuando el 
sistema presenta una modulación temporal en los hoppings de magnitud Va. = 0,170 
y frecuencia (2 = 2,8/h. En contraste con la figura 3.7, se evidencia la apertura 
de nuevos gaps en la estructura de bandas en los puntos donde dos réplicas de 
Floquet se cruzan. En particular, podemos notar que se levantan las degeneraciones 
a e = +h02/2 que involucran estados de Floquet con n = 0 y n= +1. Gaps similares 
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Figura 3.8: Espectro de cuasienergías para el modelo SSH bulk forzado (A()2 = 
2,870 Y Vac + 0) con (a) ó = 0, y (b) 9 = 0,370. En el rango presentado se distinguen 
las réplicas de Floquet con n =-—1,n =0 y n= 1. La escala de color indica el peso 
de cada estado sobre la réplica n = 0 (blanco da cuenta de la ausencia de estados). 
Centrándose en esta réplica, y en comparación con la figura 3.7, se observa la 
apertura de gaps dinámicos de ancho A; a energía e = +h02/2. 


fueron observados previamente en nanotubos de carbono (sistemas que pueden 
ser considerados unidimensionales) interactuando con un único modo fonónico 
óptico [207, 208], que equivale a una versión cuantizada del modelo aquí considerado. 


La apertura del gap por la acción de la perturbación dependiente del tiempo en el 
modelo SSH se origina en la periodicidad espacial de la misma. Al igual que cuando 
0 + 0, la modulación temporal en los hoppings con fase opuesta entre acoplamientos 
vecinos genera una dimerización en el sistema; es decir, existe una componente 
con idéntico período espacial d. En el espacio de Floquet, esta perturbación mezcla 
diferentes réplicas (H! y 47* son no nulas) lo que conlleva el levantamiento de las 
degeneraciones entre estados electrónicos a +h(2/2 (figura 3.8) y la generación de 
un gap de magnitud A; = 4]V,.]. Es interesante destacar también que en este caso 
no es necesario recurrir a la ruptura de la simetría de reversión temporal, al contrario 
de lo que ocurre por ejemplo en la inducción de gaps a partir de radiación laser en 
grafeno (como detallaremos en el capítulo 4) [116, 140]. 


Si se disminuye la frecuencia de la perturbación dependiente del tiempo, nuevas 
réplicas de Floquet ingresan en el rango de energías expandido por la correspondien- 
tean=0 (-2< e < 2). Se originan entonces nuevos puntos de degeneración entre 
réplicas cuyos valores de n difieren en 2 o más, lo que trae aparejado el desarrollo 
de efectos de orden. En la figura 3.9 se presenta la estructura de bandas del modelo 
SSH forzado con (2 = 1,370/h. A simple vista, resulta evidente el mayor número de 
solapamientos entre réplicas en comparación con la figura 3.8. 
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Figura 3.9: Espectro de cuasienergías para el modelo SSH bulk forzado (A()2 = 
1,3%0 y Vac + 0) con (a) 9 = 0, y (b) ó = 0,370. En el rango presentado se distinguen 
las réplicas de Floquet con n desde -3 a +3. La escala de color indica el peso de 
cada estado sobre la réplica n = O (blanco da cuenta de la ausencia de estados). 
Centrándose en esta réplica, y en comparación con la figura 3.8, se observa la 
apertura de nuevos gaps dinámicos de ancho Az a energía e = +A£?. 


Analizando la figura 3.9 podemos notar que los gaps en e = +h02/2 se tornan 
prácticamente imperceptibles. Además, nuevos gaps inducidos también por la mo- 
dulación temporal se originan en e = +A£2 cuando d + O (no están presentes en la 
figura 3.9(a)). Estos últimos corresponden a la mezcla entre las réplicas de Floquet 
n =0 y n = +2, involucrando transiciones virtuales a través de estados intermedios. 
La magnitud del gap está dada por Az = (A¡/(2A2))?Ap, o de manera más sencilla, 
es proporcional a V? - Aj. Este resultado muestra que la presencia de los nuevos 
gaps de ancho A) depende, entre otros factores, de la existencia del gap estático. 
Por otra parte, el gap en energía cero se ve reducido en comparación con el de la 
figura 3.8, debido a que existen estados electrónicos de las réplicas con n = +1. El 
cruce de las mismas genera un nuevo gap equivalente al de e = +A de ancho Ao. 

El proceso de generación de gaps, por fuera de los observados en el modelo 
estático, involucra entonces la mezcla de réplicas de Floquet con distinto número 
n. Este resultado implica que el intercambio de energía en el sistema (emisión o 
absorción de “fotones”) es crucial para la apertura de los mismos, resaltando así su 
naturaleza no-adiabática. Usando la teoría de Floquet probamos que la perturbación 
dependiente del tiempo puede inducir la creación de nuevos gaps en la estructura 
electrónica. 


3.3.2. Regímenes de alta y baja frecuencia 


La estructura electrónica del modelo SSH forzado depende fuertemente de la 
frecuencia de la perturbación temporal. En el caso donde (2 > »>p/h, las diferentes 
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réplicas de Floquet no se superponen entre sí. Por lo tanto, en la relación de disper- 
sión observamos los gaps a e = má(2 (m e Z) correspondientes al modelo estático y 
a aquellos que se generan entre una réplica y la siguiente. Es decir que, al analizar 
el comportamiento del sistema a una dada energía de interés, sólo estudiamos 
efectos generados en una única réplica de Floquet. De esta forma podemos definir 
un régimen de alta frecuencia, el cual varía según la energía que se considere. Por 
ejemplo, si estamos interesados en lo que sucede cerca de e = 0, el sistema se 
encuentra en dicho régimen siempre que h£2 > 2|y0| (como se puede observar en la 
figura 3.8). Por otra parte, cerca de e = +h(2/2, el régimen de alta frecuencia tiene 
lugar para A(2 > 4|yp]| donde los subespacios de Floquet con n = 0 y n= +1 no se 
superponen y los gaps en +h£2/2 son producto de la separación de las réplicas (y no 
de la mezcla de las mismas). 

Al disminuir la frecuencia de la modulación dependiente del tiempo, nuevas 
réplicas de Floquet se solapan entre sí. Esto implica que dos o más de ellas presentan 
estados próximos a la energía de interés. En esa situación se ingresa al régimen de 
trabajo de baja frecuencia. La estructura electrónica presentada en la figura 3.9, por 
ejemplo, corresponde a este régimen. Alrededor de e = 0, tanto la réplica de Floquet 
con n = O como aquellas con n = +1 están presentes y el gap del modelo estático 
de magnitud Ay se ve acotado por el nuevo gap de magnitud A». Equivalentemente, 
si estudiamos el comportamiento alrededor de e = +h(2/2, podemos observar la 
apertura de gaps debido a la mezcla de las réplicas con n = 0 y n = +1 en valores 
de k próximos a +7/d y a la mezcla de las réplicas con n = +1 y n = +2 para k = 0, 
evidenciando así que la figura 3.9 se encuadra en el régimen de trabajo de baja 
frecuencia. 


3.3.3. Diagrama de frecuencias 


Empleando la teoría de Floquet mostramos que la perturbación dependiente del 
tiempo puede inducir la creación de nuevos gaps o la modificación de aquellos pre- 
existentes. Estas variaciones dependen críticamente de la frecuencia (O) y la fuerza 
(V,.) de la modulación. Para analizar en mayor detalle el primer caso, graficamos 
en la figura 3.10 la estructura electrónica del modelo SSH forzado en función de la 
frecuencia de la perturbación temporal. 

La figura 3.10 muestra cómo los gaps en e = 0 y e = +h02/2 (y sus respectivos 
múltiplos) varían con la frecuencia de la modulación temporal. En la misma, para 
cada valor de frecuencia, el espectro de Floquet se comprime en un único valor 
en el eje de las abscisas. Además se utiliza una escala de color idéntica a la de 
las figuras 3.7, 3.8 y 3.9, resaltando el peso de los estados en el subespacio de 
Floquet con n = 0. Esta coloración es equivalente al valor de la densidad de estados 
promediada en el tiempo a una dada energía. Si analizamos el gráfico de derecha a 
izquierda, vemos como se pasa de un régimen de alta frecuencia (donde las réplicas 
de Floquet no se solapan) a uno de baja frecuencia. 
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Figura 3.10: Espectro de cuasienergías para el modelo SSH bulk forzado (Va. + 0) 
en función de la frecuencia de la perturbación dependiente del tiempo. La escala 
de color indica el peso de cada estado sobre la réplica n = 0 (blanco da cuenta de 
la ausencia de estados). 


Por otra parte, sabemos que debido a la simetría del espectro global de Floquet, 
todas las nuevas réplicas que entran en juego a la energía de interés lo hacen de a 
pares. Esto genera la apertura de nuevos gaps de mayor orden y menor magnitud. 
Por ejemplo en la figura 3.9, el gap de la réplica con n = 0 a e = 0 se iguala con el 
gap más débil a AM por encima (debajo) del centro de la réplica n = —1 (n = 1), de 
magnitud Az. Para que el espectro total de Floquet presente un gap es necesario 
entonces que todas las réplicas exhiban simultáneamente uno a la energía de interés. 
De esta manera, el gap resultante está acotado por aquel de menor magnitud. Los 
valores de á(2 donde las distintas réplicas de Floquet comienzan o dejan de tener 
peso a una dada energía, definen potenciales puntos de transición donde la topología 
de la estructura de bandas puede llegar a modificarse. 


Puntos de transición 


A partir de la estructura de bandas del modelo SSH estático podemos determinar 
las frecuencias de la perturbación dependiente del tiempo a las cuales un nuevo 
par de réplicas de Floquet tiene (o deja de tener) peso espectral a una energía de 
interés. Para ello planteamos cuáles son las bandas de las distintas réplicas que se 
solapan a una dada energía y determinamos las frecuencias a las cuales ocurren 
estos cruces. 


3.3 Estructura electrónica 


La relación de dispersión para el poliacetileno dimerizado, de constante de red d 
y en ausencia de una perturbación externa, es e(k) = +y/y? + y2 + 27172 c08 (k- d), 
con y1 = yo+Ó y ya = yo—Ó (sección 1.2.6). Si colapsamos esta estructura en un único 





punto en el eje de las abscisas, las bandas de valencia y conducción se expanden 
en los rangos de energía -270 < ey < -20 y 20 < ec < 270, respectivamente. 


Para determinar los puntos de transición en el diagrama de frecuencias del 
modelo SSH forzado, supongamos que se apaga la perturbación externa (Va: = 0) 
pero se mantiene el esquema de réplicas de Floquet (de manera equivalente a la 
figura 3.7). Sabemos que estas últimas difieren entre sí en un múltiplo entero de 
hQ (ecuación 3.5). Por lo tanto, cada réplica de Floquet tiene peso espectral en los 
rangos de energía -270 + nhQ < ex; < -20 + nh y 29 +nhQ< e < 27 +nh0. 


Comencemos analizando los cruces entre réplicas de Floquet a e = 0. Debido 
a la simetría electrón-hueco del Hamiltoniano del modelo SSH forzado, el espectro 
de Floquet es simétrico y por ende cada vez que un par de bandas adquiere peso 
espectral lo hace de a pares. Si comenzamos en el régimen de alta frecuencia y 
vamos disminuyendo la misma, el primer punto de transición ocurre cuando la banda 
de valencia de la réplica con n = 1 se solapa con la banda de conducción de la 
n = —1. Al seguir disminuyendo se pueden dar dos situaciones: que las réplicas de 
Floquet con n = +2, +3,... comiencen a tener estados a la energía de interés, o bien 
que entren a la zona del gap estático de dichas réplicas y dejen de tenerlos. Los 
puntos de transición correspondientes al primer caso quedan definidos por: 


SO má E EN min 
27 + (-m)hO = -279) + mháQ 


an - 20 (3.14) 


m 


con m e N. Por la otra parte, las distintas réplicas dejan de tener peso espectral a 
e = O en los puntos de transición dados por: 


EC mia S lis 
25 + (-m)hQ = -20+mh02 
20 
An - £ (3.15) 
m 


Un razonamiento análogo se puede realizar para los gaps en e = +A0/2. En 
particular, nos centramos en aquel a energía positiva ya que, debido a la simetría 
del espectro, los puntos de transición son idénticos para ambos. En este caso, las 
primeras réplicas que se cruzan son aquellas con n = 0 y n = 1. Al disminuir aún 
más la frecuencia puede que las réplicas con n = —1 y n = 2 (y así sucesivamente) 
comiencen a solaparse entre sí a la energía de interés, definiendo los siguientes 
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puntos de transición: 


-m+1 m 
EC max EV, min 


27 + (-m+ JAN = -270 + mhN 


) 
02 HH (3.16) 
2m-1 





con m e N. De manera semejante, la frecuencia a la cual las distintas réplicas dejan 
de tener estados electrónicos a la energía h0/2 está dada por: 





ECmia = EVmax 
29 + (-m+1)A0 = -20+ mhQ 
20 
AO = (3.17) 
2m-1 


Las ecuaciones 3.14, 3.15, 3.16 y 3.17 definen entonces los valores de A£2 
correspondientes a puntos de transición en el diagrama de frecuencias (figura 3.10). 

En la próxima sección analizamos en detalle la topología de la estructura electró- 
nica del modelo SSH forzado y sus transiciones a las frecuencias calculadas de la 
perturbación temporal. 


3.4. Topología 


El análisis de la estructura electrónica del poliacetileno dimerizado con una 
modulación temporal da cuenta tanto de la apertura de nuevos gaps en el espectro 
de Floquet como de los cierres y posteriores reaperturas (transiciones) que ocurren 
en el gap nativo. Sin embargo, nos resta determinar aún su característica más 
interesante: su topología. Sabemos que el modelo SSH sin perturbar presenta dos 
fases topológicas diferentes (sección 1.2.6): una trivial (sin estados de borde), y otra 
topológica (con estados de borde) [146, 147]. Frente a la modulación temporal de los 
hoppings, nos interesa entonces indagar sobre la fase topológica de los gaps nativos 
(e = 0) y de Floquet (se = +h(2/2), la presencia de estados de borde robustos y cómo 
estas propiedades dependen de la topología del modelo SSH sin perturbar. 

En la presente sección estudiamos cómo la perturbación dependiente del tiempo 
afecta la topología nativa del sistema y qué ocurre en los nuevos gaps de Floquet que 
se generan. Este análisis se realiza en un amplio rango de frecuencias elegidas de 
manera tal que abarcan un intervalo relevante donde se pueden realizar experimentos 
con átomos fríos. Para ello comenzamos determinando, a partir de simulaciones 
computacionales que emplean el módulo Kwant para Python [167], la existencia y las 
características de los estados de borde de Floquet en un sistema finito del modelo 
SSH forzado. Diseñamos también un código propio utilizando funciones de Green 
para corroborar los resultados obtenidos mediante la comparación con el caso de 
un sistema semi-infinito (con un único borde). Este análisis se complementa con el 


cálculo numérico del invariante topológico pertinente, la fase de Zak [107], utilizando 
el paquete Python Tight-Binding (PythTB) [170]. 


3.4.1. Estados de borde de Floquet 


Un primer indicio de la topología de un sistema es la presencia (o ausencia) 
de estados de borde robustos en una muestra finita. Es por ello que empezamos 
estudiando el espectro de Floquet del modelo SSH forzado para muestras finita y 
semi-infinita (presenta un único borde y se extiende al infinito en la dirección opuesta), 
de manera análoga a lo realizado para el sistema bulk. La ventaja del modelo semi- 
infinito radica en que presenta tanto la estructura de bandas propia del bulk como los 
posibles estados de borde existentes en el sistema acotado. 

Las figuras 3.11 (a) y (b) muestran los espectros de Floquet obtenidos para 
el sistema semi-infinito en función de la energía (A(2) de la perturbación temporal 
(equivalente a la figura 3.10 para el sistema bulk). Los resultados presentados en la 
figura (a) corresponden al modelo SSH forzado con |y; /y2| > 1, mientras que los de 
la (b) a |y1/y2| < 1. La escala de color asociada corresponde al peso de los estados 
en el subespacio de Floquet con n = 0, lo cual es equivalente al valor de la densidad 
de estados promediada en el tiempo a una dada energía. 

Comparando el espectro de Floquet obtenido para el sistema semi-infinito con 
aquel del bulk (figura 3.10), podemos determinar la existencia de estados en la 
mitad de los gaps. Los mismos están graficados en rojo en las figuras 3.11 (a) 
y (b), independientemente del peso en una réplica particular. De esta forma es 
posible observar fácilmente su presencia en todo el rango de frecuencias empleado. 
Específicamente estos estados se encuentran, cuando están presentes, a energías 
e = mh02/2 con m e Z. Resulta interesante a primera vista que, para valores impares 
de m, los estados son insensibles a la topología nativa del sistema sin perturbar. En 
cambio si m es par, los gaps aparecen sólo cuando d + O (figuras 3.8 (a) y (b)) y la 
presencia de estados de borde en los mismos depende de la topología del modelo 
SSH independiente del tiempo. Un resultado equivalente se obtiene para el caso de 
un sistema finito suficientemente grande, donde los estados aislados se encuentran 
muy próximos entre sí y por ende no se distinguen de las bandas del modelo infinito 
en el diagrama de frecuencias. Por otra parte, siguiendo el dibujo de los estados 
de borde con la frecuencia de la perturbación temporal, las figuras 3.11 (a) y (b) se 
parecen ampliamente a los diagramas tipo ventilador o abanico (“diagramas de fan”) 
utilizados en las gráficas de niveles de Landau como función del campo magnético. 

En primer lugar, comprobamos que los estados que se encuentran a la mitad 
de un gap de energía corresponden efectivamente a estados de borde. En el caso 
del espectro de Floquet para el sistema semi-infinito vemos que en cada gap hay 
uno sólo de estos estados, mientras que para una muestra finita hay dos en total. 
Este resultado nos da un primer indicio de que los mismos son estados de borde 
de Floquet. Para corroborarlo determinamos la función de onda al cuadrado de los 
estados que se encuentran en la mitad del gap en una muestra finita. En particular, 
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Figura 3.11: Espectro de cuasienergías para el modelo SSH semi-infinito forzado 
(Vac + 0) en función de la frecuencia de la perturbación dependiente del tiempo, 
para el sistema nativo (a) trivial ($ = 0,370), y (b) topológico (4 = -0,3-70). La escala 
de color indica el peso de cada estado sobre la réplica n = 0 (blanco da cuenta de 
la ausencia de estados). Los estados localizados a la mitad del gap de energía (y 
espacialmente en el borde del sistema) se muestran en rojo independientemente 
de su peso en una réplica de Floquet en particular. El módulo al cuadrado de la 
componente del autovector en función de la posición para dos de ellos, marcados 
con un diamante en (a) y triángulo en (b), se presenta en (c) y (d), respectivamente. 
El decaimiento exponencial de la función de onda se representa en línea gris. 


en la figura 3.11 (c) y (d) presentamos las funciones de onda correspondientes a 
estados en el gap a energía e = 0 (identificado con un diamante en la figura 3.11(a)) 
y ae = h02/2 (triángulo en la figura 3.11 (b)). El primer caso corresponde al módulo 
al cuadrado de la función de onda localizada en la réplica de Floquet con n = 1 (que 
es idéntica a la con n = —1); mientras que en el segundo se consideró el subespacio 
con n = 0 (el mismo resultado se obtiene con n = 1). En las figuras podemos 
observar el decaimiento exponencial de la función de onda hacia el centro de la 
muestra, donde la constante de decaimiento está determinada por la mitad del ancho 
del gap correspondiente (esta caída está graficada en gris para su comparación). 
Además se visualizan ondulaciones en la función de onda generadas por un efecto 
de interferencia, debido a la existencia de dos subredes en el modelo y a la presencia 
de la perturbación dependiente del tiempo. 


Sabemos que la topología del modelo SSH sin perturbar queda determinada 
por la relación |y; /y2| (sección 1.2.6), siendo trivial cuando |y1 /-ya| > 1 y no trivial (o 
topológica) cuando |y¡ /-ya| < 1. Por otra parte, en la sección anterior concluimos que 
en el régimen de alta frecuencia el sistema modulado temporalmente se comporta 
exactamente igual al no perturbado. Este resultado se corrobora una vez más a 
partir de las figuras 3.11 (a) y (b) en las cuales observamos que el sistema forzado a 
energía e = 0 y en el régimen de alta frecuencia (A > 277) presenta una respuesta 
idéntica al modelo nativo: la figura (a) no presenta estados de borde de Floquet 
mientras que la (b) sí. 


A medida que disminuimos la frecuencia de la modulación temporal, y pasamos 


del régimen de alta a baja frecuencia, atravesamos distintos puntos de transición. 


Particularmente, para energía e = 0, vemos que en A = 2|yp]| las réplicas con n = +1 
comienzan a tener peso espectral de manera tal que el gap nativo se cierra. Sin 
embargo, si se reduce levemente la frecuencia, h(2 > 2|yo|—, un nuevo gap de ancho 
Az se abre. Examinando los estados de borde de Floquet presentes (o ausentes) 
ae = 0 en las figuras 3.11 (a) y (b), resulta evidente la variación que ocurre al 
traspasar dicho punto de transición. Específicamente, la fase topológica trivial del 
modelo SSH (|y1/y2| > 1, figura 3.11 (a)) se vuelve no trivial, es decir, la modulación 
dependiente del tiempo crea nuevos estados de borde localizados en la réplicas de 
Floquet con n = +1. Por el contrario, para el sistema topológico independiente del 
tiempo (figura 3.11 (b)), la perturbación destruye los estados de borde nativos. 


Siguiendo con el análisis para el gap a energía e = 0, en AM < |yo] las réplicas 
de Floquet con n = +2 entran en juego. En este punto de transición, el gap se 
cierra nuevamente y se reabre un tercero, reduciendo así el ancho del mismo y 
modificando la presencia de estados a mitad del gap. Esto implica que los estados 
de borde de Floquet desaparecen para el modelo SSH nativo trivial (|y¡/y2| > 1, 
figura 3.11(a)), mientras que reemergen si el sistema sin perturbar se encuentra en 
su fase topológica (y /-y2] < 1, figura 3.11 (b)). En este último caso, y al igual que 
en el caso del poliacetileno dimerizado independiente del tiempo, sólo se observan 
dos estados de borde de Floquet en total. Sin embargo los nuevos estados de 
Floquet difieren en que su peso se encuentra predominantemente en las réplicas 
que determinan el ancho del gap, es decir, aquellas con n = +2. 


En el intervalo de frecuencias que se muestra en las figuras 3.11 (a) y (b), y 
en función de las ecuaciones determinadas en la sección anterior, no se encuentra 
un tercer punto de transición para e = 0. Sin embargo a partir de los resultados 
presentados se puede revelar la existencia de una competencia entre la topología 


nativa del modelo SSH sin perturbar y los procesos inelásticos asistidos por “fotones' 
(es decir, aquellos que involucran réplicas de Floquet con n + 0). 


Por otra parte, se puede realizar un análisis equivalente para el gap de Floquet en 
energía e = h(2/2 (debido la simetría quiral del sistema, el mismo resultado se obtiene 
para e = -h 0/2). En las figuras 3.11 (a) y (b) se evidencia la aparición de estados de 
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borde a la mitad de dicho gap de energía para el régimen de bajas frecuencias. A 
primera vista resulta notorio que la existencia de los mismos es independiente de la 
fase topológica nativa del sistema (ambas figuras son equivalentes en estos gaps). 


El primer punto de transición a energía e = h(2/2, que implica el cambio del 
régimen de alta a baja frecuencia, se encuentra en 42 = 4yp. Si la frecuencia de la 
perturbación es menor a esta, se abre un gap producto del cruce de las réplicas con 
n =0 y n= 1, que aloja exactamente dos estados de borde de Floquet con peso 
espectral en ambas réplicas (figura 3.11(d)). Este comportamiento se preserva hasta 
que se atraviesa el próximo punto de transición en A) = 4|yp|/3 donde los estados 
desaparecen debido a que los subespacios de Floquet correspondientes a n = —1 
y n = 2 entran en juego. Nuevamente el proceso es revertido en A(2 = 40 = 1,279 
(siguiente punto de transición), frecuencia a la cual las réplicas de Floquet con n = 0 
y n = 1 dejan de tener peso espectral en e = A0/2. Disminuyendo aún más la 
frecuencia, no es posible encontrar un nuevo punto de transición en el intervalo que 
se muestra en las figuras 3.11 (a) y (b), y en el límite izquierdo de las figuras se 
observa la existencia de dos estados de borde a e = +h0/2. 


Los estados de borde de Floquet en el modelo SSH forzado y a bajas frecuencias 
no pueden ser explicados a partir del argumento simple empleado para el sistema sin 
perturbar (caso límite donde uno de los dos hoppings era nulo). El ancho de banda 
finito de la estructura electrónica es crucial para generar o destruir los estados en la 
mitad del gap, ya que estas variaciones ocurren por la interacción de la cadena lineal 
con la energía del “fotón” (permitiendo o restringiendo procesos inelásticos). Esta 
importancia se ve reflejada por ejemplo en los puntos de transición, que corresponden 
a frecuencias a las cuales comienzan (o dejan) de cruzarse las bandas electrónicas 
de dos réplicas diferentes y delimitan las posibles transiciones topológicas. 


3.4.2. Fase de Zak 


La aparición y destrucción de estados de borde en el espectro de cuasienergías 
de Floquet brinda una primera indicación de la topología del modelo SSH forzado. 
Este estudio se complementa y valida con el cálculo del invariante topológico res- 
pectivo. Previamente notamos que el poliacetileno dimerizado se comporta como 
un material unidimensional, siendo la fase de Zak el invariante que lo caracteriza 
(sección 1.2.6, [107]). De hecho, este invariante ha sido medido en experimentos con 
átomos fríos que simulan el modelo SSH nativo [153]. Por lo tanto, calculamos la fase 
de Zak acumulada para los gaps de interés en una muestra infinita del modelo SSH 
modulado temporalmente y comparamos con el resultado obtenido para los estados 
de borde de Floquet. 


Cálculo para el modelo forzado 


La fase de Zak para un sistema unidimensional está definida por [107]: 


donde |u,) corresponden a los estados de Bloch periódicos espacialmente. En el 
modelo SSH sin perturbar los estados de Bloch pueden ser obtenidos analíticamente 
(sección 1.2.6), pero no así cuando se incorpora la modulación temporal. Esto se debe 
a que el Hamiltoniano de Floquet del sistema es infinito, y aun cuando es truncado a 
un número finito de réplicas, la complejidad del cálculo impide su resolución analítica. 
Es por esto que, en nuestro caso, realizamos el cálculo de la fase de Zak de manera 
númerica. En particular se empleó el desarrollo matemático realizado por Rafaelle 
Resta [171], el cual está incorporado en su versión discreta en el paquete Python 
Tight-Binding (PythTB) [170]. 


Es importante resaltar que, si bien para el cálculo de la estructura electrónica fue 
necesario truncar también el Hamiltoniano de Floquet para obtener las cuasienergías, 
es más comprometida aún la elección del número de réplicas a considerar en la 
resolución de la fase de Zak. Específicamente el subespacio de Floquet se debe 
elegir de manera tal que todas las transiciones relevantes a la energía de Floquet 
estén consideradas. Por ejemplo, si estamos analizando el gap estático a e = 0 
cuando la perturbación periódica en el tiempo es de energía 1,17. (correspondiente 
al estado de la figura 3.11(c)), debemos obligatoriamente considerar las réplicas 
de Floquet con n = —1 y n = 1 que son las responsables de la apertura de dicho 
gap y todas las intermedias (en este caso, aquella con n = 0). En particular, para el 
cálculo del invariante topológico en los gaps estáticos y de Floquet en el intervalo de 
frecuencias de la perturbación temporal presentado en la figura 3.11 se emplearon 
hasta 13 réplicas de Floquet. 


Por otra parte, el invariante topológico calculado corresponde a una fase cuyo 
valor está definido de manera única en el intervalo (0,27). Debido al método de 
resolución numérico y a su carácter de fase, el invariante no establece por sí solo la 
topología del sistema. Además, un problema fundamental de la fase de Zak en una 
dimensión es que el valor exacto depende de la elección de la celda unidad [153]. Sin 
embargo, sabemos que las fases triviales y topológicas en sistemas unidimensionales 
difieren entre sí en unidades enteras de r. Específicamente, la suma de las fases de 
Zak para todas las bandas con energía por debajo de un dado gap indican el carácter 
topológico (la fase acumulada es 7) o trivial (la fase acumulada es nula) de dicho 
gap. Por lo tanto, a partir del invariante obtenido analíticamente para el modelo SSH 
sin perturbar podemos asociar las propiedades topológicas del sistema forzado en el 
régimen de alta frecuencia con la fase de Zak calculada númericamente, y extenderla 
después para otras frecuencias. 
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Fase de Zak para el modelo SSH forzado 


Calculemos en primer lugar la fase de Zak para el modelo SSH modulado tem- 
poralmente a una única frecuencia como por ejemplo A) = 2,87. En este caso, el 
gap a e = 0 queda definido por la réplica de Floquet con n = 0, mientras que aquel a 
e = h02/2 está delimitado por los subespacios n = 0 y n = 1. Por lo tanto, es obligatorio 
considerar al menos estas dos réplicas de Floquet, y por la simetría del espectro 
también incorporamos la correspondiente a n = —1. 


Al truncar el Hamiltoniano de Floquet estamos haciendo una aproximación, y 
como tal, mientras mayor sea el subespacio de Floquet considerado, más preciso 
será el resultado. Sin embargo, el hecho de que estamos calculando un invariante 
topológico que es robusto nos permite acotar de manera radical quedándonos con 
sólo estas tres réplicas. De esta forma, podemos realizar el cálculo de la fase de Zak 
no sólo de manera numérica sino también analítica. En ambos casos, el valor de 
las fases Z¿ para cada una de las bandas marcadas con letras A-F en la estructura 
electrónica de la figura 3.12 es: 


0O(a.=A,F) 
LD >1 3.19 
(a:=B,C,D,E) 11/21 (3.19) 
T(a=A,F) 
Loa = <1 3.20 
| 0(a=B,C,D,E) ly1/nl (3.20) 
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Figura 3.12: Espectro de cuasienergías para el modelo SSH bulk forzado (A£2 = 
2,870 Y Vac + 0) con d = 0,370. En el rango presentado se distinguen las réplicas 
de Floquet con n = —1, n =0 y n= 1, sumando un total de 6 bandas denominadas, 
de mayor a menor energía, desde la A a la F. La escala de color indica el peso de 
cada estado sobre la réplica n = O (blanco da cuenta de la ausencia de estados). 


Para el gap en e = 0, la frecuencia seleccionada corresponde al régimen de alta 
frecuencia. En particular, podemos verificar que la suma de las fases de Zak de 
todas las bandas por debajo de dicho gap (bandas D, E y F) es igual a 0 si |y¡ /ya| > 1 
(recordemos que una fase está definida a menos de 27), mientras que Z = 7 si 
vi/yal < 1. Estos resultados están de acuerdo con el modelo SSH sin perturbar, 
donde el primer caso corresponde a un sistema trivial y el segundo a uno topológico. 
Además esta respuesta coincide con la ausencia o presencia de estados de borde 
determinada previamente (figura 3.11 (a) y (b)). 


Si nos centramos ahora en el gap dinámico, las bandas por debajo de e = A0/2 a 
considerar son las C, D, E y F. En este caso, la fase de Zak acumulada es igual a 
tr independientemente de la topología del modelo nativo (3 = 71 mód (27) para el 
caso |»y1 /-y2| > 1). Nuevamente este resultado coincide con la presencia de estados 
de borde de Floquet a dicha energía (figura 3.11 (d)). Es importante resaltar que en 
este caso nos encontramos en el régimen de baja frecuencia, lo que prueba que el 
cálculo realizado del invariante topológico es válido para el Hamiltoniano de Floquet 
aun bajo la aproximación de la limitación del número de réplicas consideradas. 


Podemos extender el cálculo de la fase de Zak para todo el intervalo de fre- 
cuencias de la modulación temporal del modelo SSH consideradas previamente. 
En la figura 3.13 se presenta el valor de la fase acumulada hasta e = O, paneles 
(c) y (d), y e = AQ/2, (e) y (f), para el sistema nativo trivial ()y1/ya] > 1) y no trivial 
(Iy1/yal < 1) respectivamente. Con el objetivo de facilitar la comparación del invariante 
topológico con los estados de borde determinados en la sección anterior, en las 
figuras 3.13 (a) y (b) se muestran los espectros de cuasienergías de Floquet para un 
sistema semi-infinito (idénticas a las figuras 3.11 (a) y (b)). 


A partir de las figuras podemos notar en primer lugar que los cambios en la fase 
de Zak acumulada ocurren exactamente a las frecuencias de los puntos de transición 
(ecuaciones 3.14, 3.15, 3.16 y 3.17). Además, comparando con los diagramas de 
estados electrónicos, resulta evidente que la modificación en el invariante topológico 
se corresponde con el cambio en la presencia de estados topológicos de borde. 
Considerando entonces ambos resultados, y asumiendo que la correspondencia bulk- 
borde se mantiene para todas las frecuencias, podemos resumir el comportamiento 
del sistema forzado a energía cero y a energía +h(2/2 en el siguiente argumento: 
Cuando disminuimos la frecuencia de la modulación temporal, cada par de réplicas 
de Floquet nuevo que entra en (o sale de) juego a una dada energía agrega un T 
a la fase de Zak acumulada, cambiando por ende la topología del sistema de trivial 
(sin estados de borde) a topológica (con un estado localizado por borde) y viceversa. 
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Figura 3.13: Espectro de cuasienergías para el modelo SSH semi-infinito forzado 
(Vac + 0) en función de la frecuencia de la perturbación dependiente del tiempo, 
para el sistema nativo (a) trivial (4 = 0,370), y (b) topológico (4 = -0,370), idéntico 
a la figura 3.11. Las fases de Zak calculadas considerando todas las bandas llenas 
por debajo de e = 0 y e = h£?/2 se presentan en (c) y (d), y (e) y (f), respectivamente, 
para los sistemas correspondientes al espectro de la fila superior. 


3.5. A modo de resumen 


El modelo desarrollado por Su, Schrieffer y Heeger (SSH) para describir al 
poliacetileno dimerizado es uno de los más estudiados en el contexto de aislantes 
topológicos [145-147]. Esto se debe a su baja dimensionalidad (1D), lo cual implica 
una menor complejidad en la resolución de los cálculos teóricos, y a la posibilidad de 
adquirir dos fases topológicas diferentes. En el presente capítulo analizamos cómo 
las propiedades electrónicas y topológicas del modelo SSH se ven modificadas por 
la incorporación de una perturbación dependiente del tiempo. 

Dada la periodicidad temporal de la modulación, empleamos la teoría de Floquet 
para determinar el espectro de cuasienergías del sistema. En primer lugar, se observó 
la apertura de nuevos gaps en la estructura electrónica a e = +h02/2 producto del 
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cruce de las bandas asociadas a distintas réplicas de Floquet. Además, mediante 
la comparación entre los casos bulk y semi-infinito, así como el cálculo del módulo 
al cuadrado de la función de onda, se determinó la existencia de estados de borde 
localizados a la mitad del gap de energía. Interesantemente, estados de borde de 
Floquet pueden emerger en los nuevos gaps formados, mientras que aquellos en 
los gaps preexistentes pueden ser destruidos por la presencia de la perturbación 
temporal. 

Estos resultados se complementaron con el cálculo de la fase de Zak, el invariante 
topológico pertinente para un sistema unidimensional [107]. Particularmente se 
observó que, cada vez que un par de réplicas de Floquet comienza a (o finaliza de) 
tener peso espectral a la energía de mitad del gap (ya sea el nativo o el de Floquet), 
la fase de Zak del mismo se modifica en 7. De esta manera el sistema transiciona 
entre una fase trivial (sin estados de borde) y una topológica (con dos estados de 
borde) según la frecuencia de la modulación dependiente del tiempo. 

En contraste con otros sistemas en los cuales se estudiaron transiciones topoló- 
gicas generadas por una modulación temporal (como por ejemplo grafeno irradiado 
con luz laser [144, 209, 210]), el modelo SSH sin perturbar puede presentar de por sí 
estados topológicos de borde nativos, estando el número de los mismos restringido a 
dos posibles valores: O o 2. Los resultados obtenidos en el presente capítulo revelan 
la existencia de una competición entre esta topología y los diferentes procesos asisti- 
dos por “fotones” disponibles a una dada energía para fijar el carácter final de cada 
gap (sólo entre los últimos para el caso de e = +h42/2). Esto implica que a través de 
una perturbación dependiente del tiempo es posible modificar controladamente la 
fase topológica del modelo SSH nativo. 

Los resultados aquí presentados fueron publicados en el siguiente trabajo: V. 
Dal Lago, M. Atala y L. E. F. Foa Torres, «Floquet topological transitions in a driven 
one-dimensional topological insulator», Physical Review A 92, 023624 (2015). 
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CAPÍTULO A 


TRANSPORTE DIRECCIONAL EN AISLANTES 
TOPOLÓGICOS BASADOS EN GRAFENO 


La familia de materiales bidimensionales ha crecido sustancialmente desde de 
su inicio con el descubrimiento de grafeno [1, 23-25], incluyendo actualmente más 
de 200 miembros entre sustancias puras, dicalcogenuros, óxidos y otros [212]. En 
los últimos años sin embargo, el enfoque en el área de ciencia de los materiales ha 
virado hacia el diseño de sistemas tridimensionales. Utilizando diferentes materiales 
2D como bloques de construcción, se fabrican muestras con propiedades diferentes 
a (y en muchos casos no alcanzables por) cada capa aislada. Estos nuevos sistemas 
reciben el nombre de heteroestructuras de van der Waals en honor a la fuerza débil 
que mantiene las distintas capas juntas [212, 213]. 

En los capítulos previos de esta tesis analizamos dos maneras diferentes de 
interactuar con los estados de borde topológicos de un sistema de baja dimensión. 
La primera de ellas se basa en la modificación de la estructura de la muestra a partir 
del agregado de defectos lineales (capítulo 2); mientras que la segunda corresponde 
a la incorporación de una perturbación dependiente del tiempo al sistema (capítulo 3). 
En el presente capítulo indagamos una tercera posibilidad fundada en la creación 
de una heteroestructura de van der Waals donde una de las capas es un aislante 
topológico. 

El caso más sencillo de una heteroestructura de van der Waals es un sistema 
formado únicamente por dos capas débilmente acopladas, donde las interacciones 
intra-capa dominan respecto a las inter-capa. Un ejemplo es la bicapa de grafeno, 
para la cual la aplicación de un campo eléctrico externo perpendicular al plano de la 
misma genera la apertura de un gap en la estructura de bandas de ancho sintoniza- 
ble [214-217]. Más aun, este gap puede albergar estados topológicos de borde de 
tipo marginal (estados similares a los topológicos pero con ciertas limitaciones) [218]. 
Este caso da cuenta de las nuevas propiedades electrónicas que se pueden adquirir 
en un sistema construido a partir del apilamiento de materiales bidimensionales 
respecto de las capas individuales. 

Por otra parte, los sistemas bipartitos que involucran dos aislantes topológicos 
acoplados también presentan propiedades diferentes a las de cada material por 
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separado [15, 84, 219]. En este caso, la típica unión corresponde a una muestra al 
lado de la otra (en lugar de encima como sería en las heteroestructuras) donde, por la 
correspondencia bulk-borde, estados de borde robustos pueden desarrollarse [220]. 
Recientemente se demostró que estos estados pueden existir aun en sistemas donde 
la estructura electrónica no presenta un gap [221]. La misma conclusión se observó 
en sistemas fuera del equilibrio como son los aislantes topológicos de Floquet [144, 
222 2231. 

Consecuentemente, podemos cuestionarnos qué cambios se observarán en las 
propiedades electrónicas y de transporte de una bicapa de grafeno con un campo 
eléctrico externo aplicado, donde además una de las capas tiene propiedades de 
aislante topológico y la otra de metal (ausencia de gap) a la energía de interés. 
Para ello analizamos dos escenarios particulares: uno donde el sistema presenta un 
término de tipo Haldane (sección 1.2.3), que puede ser interpretado como una de las 
componentes de spin en un modelo con interacción spin-órbita intrínseca, y el otro 
donde la muestra se encuentra irradiada con luz láser circularmente polarizada. 

En el primer caso, una capa sola del sistema presenta un gap en la estructura 
electrónica del bulk con estados quirales de tipo Hall que atraviesan el mismo y 
se propagan a través de los bordes [108]. Por el otro lado, monocapas de grafeno 
irradiadas con luz láser circularmente polarizada pueden albergar estados de borde 
quirales y robustos si los parámetros de la misma se eligen apropiadamente [116, 
119, 133, 144, 224, 225]. Aun más, se ha probado que bicapas de grafeno irradiadas 
también pueden presentar estados de borde topológicos [126, 226]. 

En el presente capítulo nos centramos específicamente en el análisis de los 
estados de borde presentes en el aislante topológico de una heteroestructura de van 
der Waals y su interacción con los estados de la otra capa. Para ello estudiamos la 
estructura de bandas del sistema en su conjunto y los posibles cambios asociados en 
el transporte electrónico. Mostramos en particular que es posible obtener transporte 
direccional, apagando selectivamente uno de los estados de borde, en una configura- 
ción de aislador (isolator). Esta noción proviene de la fotónica [227] y la adaptamos 
para denominar a un dispositivo donde el transporte sólo es posible desde un cable 
al otro pero no en la dirección opuesta mientras que la reflexión en el propio cable 
es nula. Por lo tanto, la bicapa de grafeno con un campo eléctrico externo y una 
perturbación que transforma a una de las capas en aislante topológico mientras 
que la otra permanece de carácter metálico a la energía de interés, representa un 
prototipo conceptual de un aislador electrónico. 


4.1. Modelo atomístico 


Para comenzar nuestro estudio, definimos el modelo atomístico a emplear en los 
cálculos computacionales. Específicamente modelamos una bicapa de grafeno con 
apilamiento de tipo Bernal bajo la acción de un campo eléctrico externo perpendicular 
a la muestra (figura 4.1) y de una perturbación que convierte a una de las capas en 
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Figura 4.1: Esquema de una bicapa de grafeno con apilamiento de tipo Bernal 
y bajo la acción de un campo eléctrico externo perpendicular a la misma (de- 
terminado por A). Los sitios de tipo A y B están marcados en negro y blanco, 
respectivamente, y el acoplamiento entre las dos capas y, une los sitios B; y 4. 


un aislante topológico. En términos generales, el Hamiltoniano de tipo tight-binding 
puede descomponerse en tres sumandos fundamentales: 


H = Herafeno + EA + Hperturbación (4.1) 


El primer término, Herafeno, COrresponde al Hamiltoniano propio del grafeno para 
cada capa por separado (ecuación 1.5, sección 1.1.2): 


Herafeno = Y E, e; o pd Y Ae; +C.h. (4.2) 
1 (8,3) 


donde cl y c, son los operadores de creación y aniquilación electrónica en el orbital 
Tr del sitio ¿. Los sitios pueden ser de tipo 4 o B y se individualizan en función 
de la capa en la que estén localizados: 4; y B; para la capa inferior y 4 y Ba 
para la superior (figura 4.1). La sumatoria del segundo término del lado derecho 
de la igualdad 4.2 se realiza sobre todos los sitios vecinos más próximos entre sí 
(primeros vecinos), para los cuales los elementos de matriz de hopping asociados 
son y; ¡- Para una monocapa de grafeno y en ausencia de otra perturbación externa, 
Yij = Yo = 2,7 eV [6, 25], valor que se utiliza como unidad de energía en el resto 
de la sección. Por otra parte, en Herafeno Se incluye un corrimiento en la energía 
de los sitios en las capas inferior (E; = Ey — A/2) y superior (E; = Ey + A/2) que 
simula la acción del bias aplicado perpendicularmente a la muestra. Sin pérdida de 
generalidad, la energía Ey se define igual a cero, fijando así la referencia. Por último, 
c.h. representa el conjugado Hermitiano del término anterior. 

En la ecuación 4.1, el segundo término del lado derecho (H,) corresponde al 
Hamiltoniano de interacción entre las dos capas del sistema. Particularmente en el 
presente modelo, los sitios B; (de la capa inferior) y 43 (de la superior) están vincu- 
lados a través del elemento de matriz de hopping +1 (figura 4.1). Este acoplamiento 
tiene un valor menor a yy (en general, en ausencia de otras perturbaciones se define 
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entre 0,1 — 0,1570 [214]), tal como se describió para las heteroestructuras de van der 
Waals donde las interacciones intra-capa son más fuertes que las inter-capa. 

El último término de la igualdad 4.1, Hperturbación, Tepresenta la perturbación 
externa que se incorpora en el sistema con el objetivo de transformar a una de 
las capas en un aislante topológico. En el presente capítulo, como se detalló en la 
introducción, analizaremos dos casos particulares: uno donde se incluye un término 
de acoplamiento de tipo Haldane [108] (o bien de spin-órbita intrínseco), y otro en el 
cual la bicapa de grafeno es irradiada con luz láser circularmente polarizada. 


4.1.1. Bicapa de grafeno con acoplamiento tipo Haldane 


Consideramos en primer lugar una bicapa de grafeno con un bias perpendicular 
a la misma a la cual se le agrega un término de acoplamiento de tipo Haldane [108]. 
El Hamiltoniano tight-binding para este sistema está dado por la ecuación 4.1, donde 
la interacción de Haldane está definida según: 


Hoetumbación == Y, vi ¿Cl ej (4.3) 
((6,5)) 
En este caso el índice de la sumatoria varía sobre todos los pares de sitios que 
son vecinos a segundo grado entre sí (figura 4.2) y en ambos sentidos (del sitio ; al 
j y viceversa). La constante y, da cuenta del valor del acoplamiento de Haldane, 
mientras que 1; ¿ es una variable igual a +1 (-1) si el camino desde el sitio ; al sitio 1 
es horario (antihorario). 





Figura 4.2: Esquema del modelo de Haldane, donde los acoplamientos complejos 
a segundos vecinos se indican en flechas rojas y azules según el signo de la fase. 


La interacción de Haldane implica entonces la incorporación, al sistema de bicapa 
de grafeno prístino, de un término de acoplamiento imaginario entre sitios vecinos a 
segundo orden [108]. Por el contrario, los hoppings a primeros vecinos (y; ¿ incluido 
en Asrafeno) permanecen inalterados, siendo su valor igual a yo. 

Este modelo permite introducir las ideas generales y al mismo tiempo tiene 
su representación realística en el caso de un sistema bicapa de grafeno con un 
bias perpedicular y un término de acoplamiento spin-órbita intrínseco. Este último 
corresponde a dos copias del sistema sin spin considerado previamente (con términos 
de Haldane), una para cada spin s,, pero con fases opuestas en el término de 
hopping a segundos vecinos. Específicamente el Hamiltoniano tight-binding completo 
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del sistema es [228, 229]: 


H= Y Ejcl, cis. Y Y Catia, +Hi-ivso YD) vijs20L, Cia, (44) 
1,Sz (1,7),8z ((8,5)),82 


donde Es y C; s. Son los operadores de creación y aniquilación electrónica en el 
orbital 7 del sitio ¿ con spin para arriba s. = +1 o spin para abajo s. = —1. Las 
sumatorias se realizan, en este caso, sobre todos los pares de sitios vecinos a primer 
o segundo orden (indicado por el número de corchetes) y en ambos sentidos (del 
sitio ¿ al j y viceversa). 

Si desglosamos la ecuación 4.4 para cada spin por separado, la igualdad re- 
sultante es análoga a la ecuación 4.3 (evaluada en la 4.1). La principal diferencia 
queda manifiesta al considerar el sistema total, donde para cada spin el término a 
segundos vecinos tiene signo opuesto (dado por s.). Por otra parte, el hopping a 
segundos vecinos está definido en este caso por yso, que corresponde al valor del 
acoplamiento de spin-órbita para cada material. 

El modelo con acoplamientos tipo Haldane considerado previamente es, por lo 
tanto, una representación teórica para un único spin del sistema bicapa de grafeno 
con bias e interacción spin-órbita intrínseca. Debido a la menor complejidad del 
primero (por el menor número de variables a considerar), entre ambos casos, en 
el resto del presente capítulo nos centraremos principalmente en el sistema con 
términos de Haldane. 

Por otra parte, para evitar reflexiones indeseadas producto de un cambio brusco 
en las condiciones experimentales del sistema, los dispositivos multiterminales simu- 
lados son del tipo “todo grafeno”. Esto implica que tanto los cables como la muestra 
propiamente dicha están formados por cintas de grafeno (en particular, la muestra es 
una cinta con bordes zigzag). El término de Haldane se incorpora en todo el sistema 
(incluidos los cables), al igual que el campo eléctrico externo perpendicular al plano 
de la muestra. 


4.1.2. Bicapa de grafeno irradiada 


Definimos ahora el modelo de una bicapa de grafeno, con un bias aplicado e 
irradiada perpendicularmente al plano de la misma con luz láser de polarización 
circular. El Hamiltoniano tipo tight-binding para este sistema está dado por la ecua- 
ción 4.1 con Hperturbación = O. La perturbación externa se incorpora en este caso a 
través de la sustitución de Peierls [179] como una fase dependiente del tiempo en los 
elementos de matriz de hopping a primeros vecinos [142, 230]: 


ij(t) = yo exp e . E A(t) ae (4.5) 


donde A (+) corresponde al potencial vector de la radiación y Py al cuanto de flujo 
magnético. Para una onda plana monocromática y circularmente polarizada (como es 
el caso de la luz láser) que se propaga en la dirección z (perpendicular a la hoja de 
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grafeno) el potencial vector asociado es A(t) = Ap (sen(Qt) £ + cos(Qt) $), donde 
Ay da cuenta de la amplitud de la onda de la radiación y (2 de su frecuencia. 





Figura 4.3: Esquema del grafeno donde se indican con flechas rojas los tres sitios 
inequivalentes de tipo B (a, PB y d) vecinos al sitio p de tipo A. 


De la ecuación 4.5 se desprende que el valor de y(t) depende de la posición 
(r) de cada par de sitios vecinos considerado. En una monocapa de grafeno existen 
tres pares inequivalentes (flechas rojas en la figura 4.3) para los cuales podemos 
determinar el nuevo valor de hopping. Definiendo el origen del sistema de coordena- 
das en el sitio 4 denominado p (figura 4.3), la ubicación del sitio Bgz es (0,5 a; 1) con 
l = y/0,25/3 a y a el módulo del vector de red en grafeno. Por lo tanto los elementos 
de matriz de hopping individuales son: 


Yap[t) = Yo exp l : q (sin(Qt)(0a — 0a) + cos((0t)(-21 — 00))| 


21 
Yaplt) = Yo exp [+ — rad cos(0%)] (4.6) 
a 


o [ | q5s oo ona 00))| 


l 
gp[t) = yo exp l -0,5 Zrad Sin(Qt) +1: — Zrad cos(0%)]| (4.7) 
a 


2 
v50(t) = 10exp [- Ao (sin(01) C0,5a - Da) + cos(9%)(1=0a)) | 
0 
Yip(t) = YOexp [5-05 Zrad SIN(Qt) +1-— Zrad cos(0%)| (4.8) 
a 


donde zZrad = 27 Apa/Py es un parámetro adimensional que representa la intensidad 
de la radiación. Es importante resaltar que, para el cálculo de los hoppings del 
sistema irradiado, sólo fue necesario utilizar la posición relativa del par de sitios 
involucrado. Por lo que, si bien en la bicapa de grafeno con apilamiento de tipo Bernal, 
los sitios A y B no están directamente por encima (o por debajo) del mismo sitio de 
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la otra capa, el resultado final del acoplamiento se mantiene. Por otra parte, en el 
caso del hopping inter-capa, la variación de y, por la acción de la luz láser puede 
considerarse despreciable debido a que la dirección de propagación de la radiación 
es paralela al acoplamiento propiamente dicho. 

La perturbación externa empleada es periódica en el tiempo, como se desprende 
de la definición de A(+) (con T = 27-/(2). Esta periodicidad se refleja en los términos 
de acoplamiento a primeros vecinos (ecuaciones 4.6, 4.7 y 4.8), y en consecuencia en 
el Hamiltoniano del sistema. Por lo tanto, es posible emplear la teoría de Floquet [120] 
en la resolución del mismo (sección 3.1). 


Teoría de Floquet aplicada al modelo atomístico 


Las propiedades espectrales y de transporte de la bicapa de grafeno bajo la 
acción de un campo eléctrico perpendicular a la misma e irradiada con luz láser 
circularmente polarizada pueden calcularse a partir del Hamiltoniano de Floquet 
independiente del tiempo (Hp = H - ihó;, sección 3.1). Para ello comenzamos 
planteando el sistema en el espacio de Floquet de producto directo (4 e .7) [206]. 

La bicapa de grafeno irradiada con luz láser puede describirse teóricamente 
como un número infinito de réplicas de Floquet idénticas del sistema (figura 4.4, 
sólo se muestra una de las monocapas para mayor claridad del gráfico). Cada 
una de estas copias difiere de las otras en múltiplos enteros de energía según 
En = € + nhQ (ecuación 3.5) donde » define el subespacio de la n-ésima réplica de 
Floquet en consideración [205]. Este índice puede ser interpretado como el número 
de excitaciones “fotónicas” en la muestra. De esta manera el sistema formado por la 
bicapa de grafeno adquiere un grado mayor de dimensión. 





Figura 4.4: Representación esquemática de las réplicas de Floquet con n desde 
-2 a +2 de una monocapa de grafeno irradiada con luz láser. 
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En la sección 3.1 vimos que las diferentes réplicas de Floquet están acopladas 
entre sí a través de las componentes de Fourier de los elementos de matriz de 
hopping. Dado que sólo los acoplamientos intra-capa dependen del tiempo, las capas 
inferiores de las distintas copias interactuarán entre sí (y lo mismo sucederá con 
las superiores). Por lo tanto para determinar el Hamiltoniano de Floquet del sistema 
debemos comenzar calculando cada una de las n componentes de Fourier (n e Z) 


de yi¿(t): 


1 


mo E T (1) ¿not dt (4 9) 
Nij a T Jo Nij : 


Reemplazando con las ecuaciones 4.6, 4.7 y 4.8 para cada uno de los tres pares de 
sitios vecinos inequivalentes en el sistema, se obtiene: 


ye Ñ = oo q Zrad cos(Qt) cn dt 
1 id [10,5 Zraa sin(Qt) + ilz cos(Qt)] ,-inQt 
= T / Y e 19 £rad a “rad e dt 
0 


n 
Yep = 


ye ' _ oo el-10,5 Zrad Sin(Qt) +il Zrad cos(Qt)] cn dt (4.10) 


Para resolver estas intregrales podemos utilizar las expansiones de Anger-Jacobi: 


00 


¿ia cos(0) a y "Ts ¿mo 


¿iesin(0) - y Ji (x) ¿mo 


donde J,,,(x) es la función de Bessel de orden m evaluada en x. De esta manera: 


1 T 21 . ea 
apa 5 0 | Y» Pin (Ema) en ada 
m 
E 9 P.. 
gen = Yo ye SAN (- E 2nad) J ¿má ¿mot dt 
0 di 
Go = _ y, "Jm (- pe Zrad 


n -n 21 
Yap = Vol Jn, (Eras) 
qa 
(4.11) 
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1 dal y) . Ñ 00 , , 1 ] E 
Yép = 5 E 0 » Jy, (10,5 Zrad) oso] | AS (+ 2esa) ae ce de 


m=-00 


. 21 TO, . e 
V8p > Y 20 "Je (10,5 2rad) Jm (5 2nad) J pa alli e dc dt 


00 M=— 


5 vw Wu Y l 27 
Vep = e A Jy (10, 5 Zrad) Jn (5 zrad) y e +m-n) 


=-00 k=-00 


Zo, .l 
Y8p = E "Jam (10,5 Zrad) Jin (5 cesa) 
m=-=00 


(4.12) 


n 1 sl = : i SS :m l im -in 
Vip = de %0 » Jx (-10,5 Zrad) al | yA Je (52 2aa) e il 000 


OS 
la X $ : l Da me 00 
Vip = 02 Y dl -1050) La 1 Zrad sl e e e dt 

=00 M=-—00 
E l 27 
at a Y Yi) dm (+ 2naa) ES(k+m=n) 
00 k=-00 
a j A 
Von = Y > Ja Jn-m (10,5 Zrag) Ji (5 nad) 
m=-00 


(4.13) 


donde d¿(x) corresponde a la función delta de Kronecker. Las ecuaciones 4.12 y 4.13 
se pueden simplificar empleando la identidad [231]: 


MALO Y Im Ile) er (4.14) 


conT = /x? + €2 - 2x€ cos(p) y A = arctan(£sin(9)/(x-¿cos(4))). Luego, utilizan- 
do la propiedad de las funciones de Bessel J_y,(1) = (-1)* J,(x), y las identidades 
de Euler (exp (ir) + 1 = 0) e i = exp (i7/2), obtenemos para » ¿,;: 


l 
80 = > dae peon) J, med, Dm) Sir, (5 2nad) 


m=- 


Zin A ¡3 : ol 
80 = Yo € e y EN (10,5 Zrad) Sin, (5 nad) 
m=-00 
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“l . 3T 
1-2 sin (-% 
Yép = me ”" exp|-i(-n)arctan| — ( z a) a ) 57 x 
(10,5 Zrad) — (il fhad) cos (-£x) 
l il l 3 
Jo (10,5 Zraa)? + (5 e) - 2 (10,5 Zrad) (52 zas) cos (5) 
a a 2 
” E PA ' 2 f.1 ó 
Ygp = Yo (-1)” exp|inarctan— | Js, (10,5 2Zrad) + Ni Zrad 
a a 
TT Z 
Y8p = 10 exp [in E] 1 (5) (4.15) 
Análogamente, podemos calcular la expresión simplificada para qe 
TT 2 
Yo = % exp -in E] 1 (5) (4.16) 


De esta manera quedan determinadas todas las componentes de Fourier de 
los elementos de matriz de hopping en la bicapa de grafeno irradiada perpendi- 
cularmente al plano con luz láser circularmente polarizada. Por lo tanto tenemos 
definido el sistema completamente en el espacio de Floquet en su versión atomística 
e independiente del tiempo. 

Por otra parte, y al igual que para el sistema de bicapa de grafeno con términos 
de Haldane, los dispositivos multiterminales simulados son del tipo “todo grafeno”. 
De esta manera se intenta evitar la existencia de reflexiones indeseadas producto de 
un cambio brusco en las condiciones experimentales del sistema. Sin embargo, en 
contraste con el caso de Haldane, los cables no presentan ningún tipo de perturbación 
externa (irradiación con luz láser o la acción de un campo eléctrico perpendicular). 
Por lo tanto para disminuir los efectos de unión entre los cables y el sistema, tanto el 
bias como la radiación se apagan suavemente en un primer fragmento de los cables 
por fuera de la muestra. 


4.1.3. Parámetros empleados en las simulaciones computacionales 


Las propiedades espectrales y de transporte de la bicapa de grafeno con un 
bias perpendicular y un término de acoplamiento tipo Haldane se obtuvieron a partir 
de cálculos computacionales donde el acoplamiento intercapa es de y, = 0,1570. 
Además, el campo eléctrico externo se incorporó a través de la modulación de la 
energía de los sitios con A = -0,57 (figura 4.1) y la interacción de Haldane es 
de y1 = -0,0570. Para determinar la estructura electrónica del sistema se empleó 
una cinta infinita de ancho W = 104 a = 25,6 nm; mientras que para los cálculos de 
transporte se modeló una muestra finita cuyo largo es L = 510a = 125,4 nm. 

En el caso de la bicapa de grafeno irradiada con luz láser circularmente polarizada 
y bajo la acción de un campo eléctrico perpendicular externo, se emplearon en las 
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simulaciones computacionales los parámetros y; = 0,1yp0 y A = 0,270. El tamaño del 
sistema elegido fue de W = 103 a = 25,3 nm y £ = 500 a = 123,0 nm tanto para el 
cálculo de las propiedades espectrales (aunque en este caso la cinta era de largo 
infinito) como de transporte. 

Por otra parte, en relación a la radiación electromagnética, la frecuencia utilizada 
fue de ()2 = 3,5y0/h, mientras que la intensidad 4y quedó cifrada en el valor escogido 
de Zraa = 27 4pa/Dp = 0,5. Como se desarrolló en la sección 3.1, el espacio de 
Fourier de las funciones periódicas en el tiempo (y por consiguiente el de Floquet) 
es infinito. Por ende, es necesario determinar un subespacio del mismo para las 
simulaciones computaciones, manteniendo siempre aquellas que son relevantes a la 
energía de interés. Debido a que nos interesa estudiar el sistema a energías cercanas 
a cero, a que el ancho de la banda en grafeno es de 67 y a que la frecuencia de la 
radiación elegida es alta (comparando su energía asociada con el ancho de banda del 
grafeno), los resultados presentados en el resto del capítulo se obtuvieron utilizando 
5 réplicas de Floquet (desde n = -2 a n = 2). 

Como se describió anteriormente, la radiación con luz láser y el bias perpendicular 
se apagan suavemente por fuera de la muestra (Ay y Á se anulan en un primer 
fragmento de los cables) con el objetivo de disminuir los efectos de unión entre 
el sistema y los cables. Específicamente la extinción se modeló con una función 
tangente hiperbólica desplazada 50 a desde la unión con el cable hacia fuera de la 
muestra en el eje x (el perfil de la misma se presenta en la figura 4.5). En el caso 
de los cables verticales del dispositivo multiterminal, el apagado de la perturbación 
externa se realizó en un fragmento de los mismos de largo 50a manteniendo la 
función y el perfil de extinción respecto del borde entre dicho fragmento y el resto del 
cable. 


(a) (b) 
1,0 


Nivel de encendido 
o 
u 


-350 0 350 270 300 330 
Posición (a) Posición (a) 


Figura 4.5: (a) Curva de encendido de la radiación láser y el campo eléctrico 
externo en función de la posición en el sistema formado por la muestra (área 
blanca) y parte de los cables (área gris). (b) Acercamiento de la curva (a) en la 
región de los cables donde se observa en mayor detalle la variación suave dada 
por la función tangente hiperbólica. 
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4.2. Estructura electrónica 


En la presente sección estudiamos la estructura de bandas de los sistemas 
bicapa de grafeno antes descriptos. Sabemos que una monocapa de grafeno con 
acoplamientos de tipo Haldane presenta una fase tipo Hall cuántica entera con 
estados de borde quirales robustos y perfectamente transmisores (sección 1.2.3). 
Esta respuesta también se observa para la misma muestra en otras situaciones de no- 
equilibrio [116, 118], como puede ser el caso del sistema irradiado con luz láser para 
el cual estados de borde de Floquet emergen en el espectro [116, 117, 119, 133, 224, 
225]. Aún más, las bicapas de grafeno bajo la acción de radiación electromagnética 
han probado albergar estados de borde quirales cuando los parámetros del láser 
son elegidos apropiadamente [126, 226]. Estos estados topológicos son la base de 
nuestro análisis para la obtención de transporte unidireccional. 


El segundo componente en juego en los modelos presentados (sección 4.1) es el 
campo eléctrico externo aplicado de manera perpendicular a la bicapa de grafeno. 
Se conoce que el mismo genera la apertura de un gap en la estructura de bandas 
del sistema cuyo ancho puede ser sintonizado con la fuerza de la perturbación 
(figura 4.6 (a) para A = 0, y (b) para A = -0,570) [214-217]. Esto se debe a que, 
además de romper con la simetría de inversión, el voltaje de bias desplaza las 
bandas de energía de cada capa. De esta manera, si analizamos el espectro para 
cada capa por separado, observamos además del gap a energía cero, un gap más 
pequeño a la energía de sitio correspondiente (figura 4.7). Es decir, existen regiones 
de energía donde una de las capas tiene características metálicas (un espectro 
continuo), mientras que la otra no presenta estados electrónicos (o sólo presenta los 
de borde). 
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Figura 4.6: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento de 
tipo Bernal y bordes tipo zigzag, en (a) ausencia y (b) presencia de un campo 
eléctrico externo perpendicular a la muestra. 
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Figura 4.7: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento de 
tipo Bernal y bordes tipo zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra. La escala de color indica el peso de cada estado sobre 
la capa (a) inferior, y (b) superior. 


Determinamos primero las propiedades espectrales de la bicapa de grafeno 
bajo la acción de un campo eléctrico externo perpendicular a la misma, y con un 
acoplamiento de tipo Haldane (o spin-órbita intrínseco) o bien irradiada con luz láser. 
Analizamos de esta forma qué ocurre cuando se conjugan ambas características 
en un único sistema: la existencia de estados topológicos de borde, y la peculiar 
estructura electrónica y de acoplamiento entre sitios de la bicapa de grafeno con un 
voltaje de bias perpendicular. 

Los cálculos presentados fueron realizados con códigos propios desarrollados 
utilizando el módulo Kwant para Python [167]. En el mismo el Hamiltoniano tight- 
binding del sistema bulk se incorpora en su representación atomística e independiente 
del tiempo (sección 4.1), tanto para el modelo con términos de Haldane como para la 
muestra irradiada. Las propiedades espectrales se obtienen a partir del cálculo de 
autovalores del sistema con simetría de traslación espacial en la dirección x. 


4.2.1. Bicapa de grafeno con acoplamiento tipo Haldane 


Empecemos analizando la estructura de bandas de la bicapa de grafeno con 
términos tipo Haldane y bajo un voltaje de bias fuerte (A = —-0,57p) aplicado per- 
pendicularmente a la misma. Debido a la presencia de los hoppings a segundos 
vecinos complejos del modelo de Haldane, cada capa aislada presenta un gap en el 
bulk con estados tipo Hall quirales que lo atraviesan y que además se propagan a lo 
largo de los bordes de la muestra (sección 1.2.3) [108]. En ausencia de la interacción 
intercapa (y, = 0), el espectro del sistema bicapa de grafeno (figura 4.8 (a)) es 
equivalente a la suma de las estructuras de bandas de cada capa por separado, es 
decir, dos copias de la misma estructura desplazadas en A en energía. 
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Figura 4.8: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento de tipo 
Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo perpendicular 
a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. En (a) la interacción entre 
las capas es nula, y en (b) y1 = 0,1570. 


Cuando el acople intercapa es no nulo y el sistema se comporta realmente como 
una bicapa de grafeno, el efecto que se observa a primera vista es la introducción 
de una asimetría de valle alrededor de energía cero (figura 4.8 (b)). Además, com- 
parando con la figura 4.6 (b), podemos notar la presencia de los estados de borde 
topológicos propios del modelo. Estos resultados han sido estudiados en detalle 
previamente en [228]. Sin embargo, probaremos que existe otra asimetría escondida 
dentro de la estructura de bandas total sin gap de la bicapa de grafeno con términos 
de acople de tipo Haldane. 


Con el objetivo de poner de manifiesto la existencia de esta nueva asimetría, 
analicemos por separado la estructura electrónica del sistema de acuerdo al peso de 
cada estado en las distintas capas. La figura 4.9 muestra los espectros coloreados 
según el peso en la capa inferior (gráficos (a) y (b)) y superior ((c) y (d)) de la bicapa 
de grafeno donde el acople intercapa es nulo (gráficos (a) y (c)) o no nulo ((b) y (d)). 
Interesantemente, comparando las estructuras de la izquierda con las de la derecha, 
se puede observar para el sistema con y; = 0,1570 la existencia de un rango de 
energía donde uno de los dos estados de borde que cruzan el gap de dicha capa se 
“apaga”. Este “apagado” selectivo da como resultado una estructura de bandas no 
recíproca con una asimetría incorporada entre los estados de borde moviéndose en 
una dirección y en la opuesta. 


Si bien el sistema bicapa de grafeno con términos de acoplamiento de tipo 
Haldane presenta una estructura electrónica bulk sin gap, encontramos que en la 
misma coexisten estados de borde. Más aun, aquellos estados en la capa que tiene 
comportamiento de aislante topológico a la energía de interés (presenta un gap y 
estados de borde quirales y robustos que lo atraviesan) pueden ser selectivamente 
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Figura 4.9: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento de tipo 
Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo perpendicular 
a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. En (a) y (c) la interacción 
entre las capas es nula, y en (b) y (d) y1 = 0,1570. La escala de color indica el 
peso de cada estado sobre la capa (a) y (b) inferior, y (c) y (d) superior. 


destruidos, mientras que los del borde opuesto sobreviven. En la figura 4.10 se 
muestra la localización de estos estados, donde la escala de color indica el peso 
de cada uno de los mismos en los sitios ubicados a una distancia de hasta 2,5a 
del borde correspondiente. Además de la alta localización en uno u otro borde, se 
manifiesta la quiralidad de los estados topológicos y la demolición de uno de ellos a 
la energía correspondiente. 


El “apagado” de uno de los estados de borde tiene su origen físico en la hibridi- 
zación de los mismos con los estados electrónicos del continuo de la capa metálica 
del sistema (figuras 4.9 (b) y (d)). Debido a la alta densidad de estados en la capa 
sin gap a la energía de interés, un acoplamiento intercapa pequeño (como puede 
ser 0,1570) es suficiente para producir nuevos autoestados híbridos de la bicapa de 
grafeno que tienen un peso despreciable en la capa inferior. En un aislante topológico 
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Figura 4.10: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. La escala de 
color indica el peso de cada estado en una región de ancho 2,5a desde el borde 
(a) posterior, y (b) anterior de la capa inferior. 


bidimensional esta demolición de un estado está impedida por la correspondencia 
bulk-frontera, una restricción que se evita en el sistema compuesto por un metal 
(capa superior, o inferior, de la muestra) sobre un aislante topológico (capa inferior, o 
superior). 

Si bien el razonamiento basado en la hibridización permite explicar la destrucción 
de un estado de borde, no resulta útil para dilucidar por qué el “apagado” ocurre 
selectivamente y no actúa de igual manera en todos los estados topológicos del 
sistema. Para analizar la selectividad del mecanismo, comencemos examinando la 
estructura electrónica de la bicapa de grafeno con términos de acoplamiento tipo 
Haldane, codificada según una escala de color que distingue entre las diferentes 
subredes del sistema (figura 4.11). En primer lugar, es posible notar la fuerte pola- 
rización en subred (con un valor del 99%) de los estados topológicos que cruzan 
los gaps. Este comportamiento proviene del modelo de Haldane que da origen a 
dichos estados y está además fomentado por el alto campo eléctrico externo que 
desfavorece la mezcla entre capas. 

El particular apilamiento tipo Bernal de la bicapa de grafeno (figura 4.1) permite 
diferenciar los sitios A y B dentro de una misma capa. Esto se debe a que el mismo 
introduce una disparidad entre los sitios acoplados mediante >, (sitios B¡ y A2) y 
aquellos que no interactuan con la capa opuesta (41 y Ba). Los estados polarizados 
en estos últimos (41 o Ba) estarán entonces más protegidos frente a la hibridización 
con los estados electrónicos de la otra capa. Por el contrario, los estados topológicos 
de borde que se encuentren polarizados en la subred B; y Az interactuarán con el 
continuo de la otra capa “apagándose” (figuras 4.11 (b) y (e)). La selectividad de la 
destrucción de los estados de borde topológicos del sistema se vale entonces de la 
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Figura 4.11: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. La escala 
de color indica el peso de cada estado sobre los sitios (a) 41, (b) B1 , (e) 42 y 
(f) B2. En (c) y (d) se representa esquemáticamente la bicapa de grafeno y los 
estados de borde que son selectivamente “apagados” en la capa inferior y superior, 
respectivamente. 


fuerte polarización en subred de los mismos junto con el peculiar apilamiento tipo 
Bernal de la bicapa de grafeno. 

Por otra parte, el valle (X o K”) de la relación de dispersión en el cual la des- 
trucción del estado de borde ocurre depende tanto del voltaje de bias como de los 
términos de acoplamiento de Haldane. Específicamente si se modifica la polaridad 
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del campo eléctrico externo o el signo del término 77, se intercambia el valle en el 
cual el estado topológico sobrevive con aquel en el cual se “apaga”. 


Los resultados mostrados en la presente sección corresponden al caso donde el 
voltaje de bias entre las capas (A = -0,570) es de la misma magnitud que el gap del 
bulk de la bicapa de grafeno con términos de acople de tipo Haldane en ausencia de 
un campo eléctrico externo. Para este valor de A, la estructura electrónica bulk total 
del sistema no presenta un gap. Sin embargo, podemos ver que las conclusiones 
obtenidas son independientes de esta característica del sistema. 


En la figura 4.12 (a) se presenta la estructura de bandas de la bicapa de grafeno 
con términos de acoplamiento tipo Haldane y con un voltaje de bias intercapa de 
0,370 (menor en valor absoluto al empleado previamente). Como se puede observar, 
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Figura 4.12: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra (de valor A = -0,370) y con términos de acople de 
tipo Haldane. En (a) se presenta la relación de dispersión completa. La escala de 
color en (b) y (c) indica el peso de cada estado sobre la capa inferior y superior, 
respectivamente. 
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la misma presenta un gap alrededor de energía cero atravesado por los estados 
de borde quirales. Si coloreamos el espectro en función del peso de los estados 
electrónicos en la capa inferior (figura 4.12 (b)) o superior (figura 4.12 (c)), podemos 
notar que existe una región de energía donde se destruye uno de los estados 
topológicos. Comparando con las figuras 4.9 (b) y (d) se observa que, si bien el 
“apagado” selectivo de los estados toma lugar sobre un rango de energías menor, el 
mismo no se modifica sustancialmente. 


Bicapa de grafeno con acoplamiento spin-órbita intrínseco 


El modelo bicapa de grafeno con términos de acople de tipo Haldane es la base 
del sistema de bicapa real con acoplamiento spin-órbita intrínseco. El Hamiltoniano 
tight-binding de este último (ecuación 4.4) corresponde a dos copias idénticas del 
modelo de Haldane, una por cada spin s., pero con fases opuestas en el elemento de 
matriz de hopping a segundos vecinos. Esta diferencia se refleja en las características 
de los estados de borde del sistema. Específicamente, en lugar de observarse la 
existencia de estados quirales, el sistema bicapa de grafeno con términos de acople 
spin-órbita intrínseco presenta estados helicoidales contra-propagantes y polarizados 
en spin [111]. 

La estructura electrónica del modelo con spin se presenta en la figura 4.13 con 
una escala de color que da cuenta del peso de los estados en la mitad anterior 
o posterior de la capa inferior. El spin correspondiente a cada estado de borde 
topológico se indica con una flecha en la figura, evidenciándose la contra-propagación 
de dichos estados en ambos bordes de la muestra. Al igual que en el modelo con 
términos tipo Haldane, podemos notar la existencia de una región de energía donde 
los estados de un borde de la muestra son destruidos. 

El “apagado” selectivo de los estados de borde en este caso ocurre sobre ambas 
proyecciones de spin en un mismo borde de la muestra; mientras que aquellos en el 
borde opuesto sobreviven (tienen peso neto en la capa correspondiente). Debido al 
carácter helicoidal, contra-propagante y polarizado en spin de los estados topológicos 
del sistema bicapa de grafeno con términos de acople spin-órbita intrínsecos, no 
existe un transporte de carga neto aun cuando los estados de un borde hayan 
sido destruidos. Sin embargo, los estados sobrevivientes corresponden a diferentes 
polarizaciones de spin y presentan direcciones de propagación opuesta. Por lo tanto, 
en este caso, se generará un transporte neto y unidireccional de spin y valle. 

Considerando la equivalencia de los resultados analizados previamente y la re- 
lación entre los Hamiltonianos del modelo con spin-órbita intrínseco y de Haldane, 
las conclusiones alcanzadas para el modelo de bicapa de grafeno con términos de 
interacción de tipo Haldane son válidas también para el sistema con acoplamiento 
spin-órbita intrínseco bajo ciertas condiciones. Específicamente, los resultados pre- 
sentados pueden corresponderse a cada proyección de spin por separado, teniendo 
en consideración el cambio de signo del elemento de matriz de hopping a segundos 
vecinos complejo. 
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Figura 4.13: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra y con términos de acople spin-órbita intrínsecos. La 
escala de color indica el peso de cada estado en la mitad (a) posterior y (b) anterior 
de la capa inferior. 


4.2.2. Bicapa de grafeno irradiada 


Analicemos ahora el caso de una bicapa de grafeno irradiada con luz láser circu- 
larmente polarizada y bajo la acción de un voltaje de bias, ambos perpendiculares al 
plano de la muestra. Sabemos que en una monocapa la radiación electromagnética 
genera la apertura de un gap en la estructura electrónica a energía cero (además de 
aquellos a energías e = mh(2/2, m e Z), donde emergen estados topológicos quirales 
de borde [116, 117, 119, 133, 224, 225] (dependiendo de los parámetros seleccio- 
nados para la luz [144)). En ausencia de la interacción intercapa, la estructura de 
bandas del modelo bicapa aquí presentado se corresponde a dos copias del espectro 
perteneciente al sistema monocapa desplazadas en energía (figura 4.14 (a)). 


El espectro de la bicapa de grafeno irradiada y con un voltaje de bias, cuando el 
acoplamiento y, entre ambas capas es no nulo, se presenta en la figura 4.14 (b). En 
primer lugar podemos notar la asimetría entre los dos valles debido a la ruptura de la 
simetría de inversión del sistema. Además, comparando con el caso donde y; = 0 
(figura 4.14 (a)), vemos que los estados quirales de borde que atraviesan el gap 
inducido por la radiación (y que se observan en el sistema monocapa) permanecen 
sin grandes cambios. Este resultado complementa lo analizado por otros autores 
para la bicapa de grafeno irradiada en ausencia de un bias, donde también se pone 
de manifiesto la existencia de estados de borde [126, 226]. 
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Figura 4.14: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra e irradiada con luz láser. En (a) la interacción entre las 
capas es nula, mientras que en (b) y, = 0,1570. 


Al igual que para el modelo de Haldane (sección 4.2.1), una característica más 
atractiva de este sistema se encuentra escondida en la relación de dispersión y se 
revela cuando analizamos el espectro según el peso en cada capa. La figura 4.15 
presenta la estructura de bandas con una escala de color que codifica el peso de los 
estados en la capa inferior ((a) y (b) para sitios A: y B,, respectivamente) y superior 
((e) y (f) que corresponden al peso sobre los sitios 42 y Ba) de la bicapa de grafeno 
irradiada. A primera vista, en las figuras 4.15 (b) y (e) se revela la existencia de una 
región de energía donde los estados topológicos que atraviesan el gap a energías 
próximas a cero desaparecen. Este “apagado” se debe a la hibridización entre los 
estados de borde de la capa con un gap (a la energía de interés) con el continuo 
de la capa metálica, generado por el acoplamiento intercapa (y,) de la bicapa de 
grafeno. 

El mecanismo de selectividad de la destrucción de los estados quirales se basa 
en primer lugar en la polarización de los mismos. En la figura 4.15 podemos distinguir 
que los estados topológicos localizados en los bordes de la muestra, exhiben una 
fuerte polarización en subred (mayor al 95%). Esta polarización se origina en la 
radiación electromagnética (la cual es responsable de la aparición de dichos estados) 
y está además favorecida por la presencia del campo eléctrico externo perpendicular. 

Debido al apilamiento de tipo Bernal en la bicapa de grafeno (donde los sitios 
As y B; interactúan a través de y, figura 4.1), los estados de borde polarizados en 
As y B¡ se hibridizan fácilmente con la capa opuesta del sistema. Además, dada la 
alta densidad de estados en la capa metálica a la energía de interés (figura 4.15), 
un acoplamiento pequeño como y1 = 0,10 es suficiente para “apagar” el estado de 
borde quiral. Por el contrario, los estados polarizados en los sitios 4; y Ba están 
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Figura 4.15: Estructura electrónica de una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra e irradiada con luz láser. La escala de color indica el 
peso de cada estado sobre los sitios (a) 41, (b) B, , (e) 42 y (f) B2. En (c) y (d) se 
representa esquemáticamente la bicapa de grafeno y los estados de borde que 
son selectivamente “apagados” en la capa inferior y superior, respectivamente. 


protegidos frente a la mezcla por la falta de un acoplamiento directo, por lo que son 
más robustos y sobreviven (tienen peso neto principalmente en una de las capas). 


La estructura electrónica resultante para la bicapa de grafeno irradiada con un 
voltaje de bias perpendicular a la misma y pesada para cada capa por separado 
es no-recíproca, exhibiendo una asimetría entre los estados quirales de velocidad 
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positiva y negativa. Este comportamiento es posible por la interacción entre las capas 
de la heteroestructura de van der Waals con diferentes propiedades electrónicas 
(aislante y metal). En un material aislante topológico bidimensional típico, como 
podría ser una monocapa de grafeno irradiada, la no-reciprocidad de la estructura de 
bandas está prohibida por la correspondencia bulk-borde. 

La radiación electromagnética y el voltaje de bias influyen de manera directa 
sobre el valor del cuasimomento (k) donde se observa la desaparición del estado de 
borde en la relación de dispersión. En particular, modificando la polarización de uno 
de ellos, ya sea transformando Zrad €n —2rag O A en —A, el valle en el cual ocurre 
el “apagado” selectivo puede ser intercambiado. Por otra parte, la radiación también 
incide sobre la localización de los estados topológicos en uno u otro borde de la 
muestra de acuerdo a su sentido de polarización circular (hacia la derecha o hacia la 
izquierda). 


4.3. Transporte electrónico 


Los estados electrónicos, presentes a una dada energía, son los responsables 
de transportar corriente eléctrica en una muestra ya sea a través del bulk (si la 
banda forma parte de un continuo de energía) o por los bordes (en el caso de 
estados topológicos quirales). Es por esto que, a partir del análisis de la estructura 
electrónica, podemos conjeturar sobre la respuesta del transporte para los sistemas 
bicapa de grafeno analizados (con términos de acople de tipo Haldane o irradiado). 
Específicamente, la no-reciprocidad de la estrucura de bandas podría verse reflejada 
en la existencia de una asimetría en el transporte de carga, valle o spin. El caso 
límite es la obtención de transporte unidireccional donde la corriente puede fluir entre 
dos electrodos en una única dirección. 

La bicapa de grafeno bajo la acción de un voltaje de bias externo presenta 
la simetría de inversión rota. Además, tanto los términos de acople a segundos 
vecinos complejos del modelo de Haldane (con una fase determinada) como la 
irradiación de la muestra con luz láser circularmente polarizada, rompen la simetría 
de reversión temporal. De esta manera, la simetría izquierda-derecha del sistema 
bicapa de grafeno perturbado externamente está quebrada. Por lo tanto es factible a 
priori que los modelos estudiados exhiban transporte electrónico asimétrico y hasta 
unidireccional. 

Sin embargo, la ruptura de la simetría izquierda-derecha no puede ser aprove- 
chada conectando únicamente dos cables a una de las capas de la muestra (en este 
caso la inferior). Esto se debe a la unitariedad de la matriz de scattering, que por ser 
2 x 2 impone que la transmisión desde el cable de la izquierda (L) al de la derecha 
(R) sea igual a la transmisión en la dirección opuesta. Este condicionamiento puede 
relajarse incorporándose un tercer cable de grafeno monocapa unido por la zona 
central de la muestra a la capa superior (figura 4.16), un “truco” inspirado en la física 
del bombeo cuántico. La conservación de la probabilidad de corriente (y la unitarie- 
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dad) es obligatoria ahora para la nueva matriz de scattering 3 x 3. De esta manera la 
matriz de scattering 2 x 2 efectiva para los electrodos “activos” (aquellos unidos a la 
capa inferior por izquierda y por derecha) puede ser asimétrica, permitiendo al mismo 
tiempo el control independiente de las ocupaciones de los cables y la explotación de 
las propiedades de no-reciprocidad de la estructura electrónica. 





Figura 4.16: Esquema del sistema de tres terminales formado por una muestra 
bicapa de grafeno. Los cables L y R se unen a la capa inferior y el U a la capa 
superior de la muestra. 


A continuación analizamos las propiedades de transporte de carga, valle o spin 
de los sistemas bicapa de grafeno con un voltaje de bias perpendicular, y términos 
de acople de tipo Haldane o irradiado. Las mismas fueron calculadas a partir de la 
matriz de scattering de dichos sistemas. Para ello se elaboraron códigos basados en 
el módulo Kwant para Python [167] donde se incorporó el Hamiltoniano tight-binding 
en su representación atomística e independiente del tiempo. 


Bicapa de grafeno con acoplamiento tipo Haldane 


Las transmisiones entre los cables £ y R unidos a la capa inferior de la muestra 
bicapa de grafeno con términos de acople de tipo Haldane y bajo la acción de un 
campo eléctrico externo se presentan en la figura 4.17. En la misma se observa 
una región de energía donde el transporte exhibe una asimetría direccional (Tr + 
Tr 1). De hecho, en el rango donde los estados de un borde son selectivamente 
apagados (aproximadamente entre 0,3570 y 0,5170), el transporte de carga es casi 
perfectamente no-recíproco y unidireccional. 

En el dispositivo geométrico planteado (figura 4.16), el tercer electrodo unido a 
la capa superior (U) se utiliza para desviar las reflexiones indeseadas. De hecho, 
aquellos modos entrantes que coinciden con los estados de borde apagados no 
son retrodispersados sino que son desviados hacia el cable superior (debido a la 
conservación de corriente tampoco pueden simplemente desaparecer). Cuando 
miramos el sistema como un todo, observamos que en el rango de energía donde 
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Figura 4.17: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. 


los estados de borde son selectivamente destruidos, la carga fluye de Ra LaU y 
de nuevo a £ pero no en la dirección opuesta. 

Las conclusiones obtenidas a partir de la gráfica de las transmisiones se pueden 
verificar mediante el cálculo explícito de las corrientes eléctricas. En este caso, la 
corriente que fluye a través del cable R queda definida por: 


Tp=3 ] Ellonofale Trato) fro) lis (4.17) 
a+R 
donde a = L,U y fale) = (exp[(s — a)/kBT] + 1)? es la distribución de Fermi- 
Dirac en el cable a. En el límite de baja temperatura, esta distribución se convierte 
en una función escalón de Heaviside y obtenemos Tp = % Za+r[Ta>r(E) ale) — 
Tr>ale)un(e)]. Una expresión equivalente se puede establecer para el cable de la 
izquierda. 

Las transmisiones a través del sistema bicapa de grafeno verifican la regla de 
la suma Yare Ta>rle) = Nasr Tr>ale). Es por esto que, aun cuando la matriz 
de scattering es no-recíproca (debido a la ruptura de las simetrías de inversión y 
de reversión temporal), si todas las ocupaciones u de los cables son iguales el 
integrando de la ecuación 4.17 es idénticamente cero. Para obtener una corriente 
direccional es necesario entonces que el potencial químico en el tercer electrodo 
(uy) sea diferente del de los cables en la otra capa (o), es decir, uyy = y — Op. 

En la figura 4.18 se presentan las corrientes Za e TZ, para el sistema bicapa de 
grafeno con un potencial de bias perpendicular y acoplamientos de tipo Haldane, 
graficadas como función de las energías de Fermi en los cables R y £L (ur = pz = eb) 
y con uy = 0,35770. El rango de energía mostrado corresponde a aquel donde los 
estados de un dado borde son selectivamente apagados, generando una asimetría 
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direccional en las transmisiones (figura 4.17). Podemos notar en la figura 4.18 que se 
genera una corirente neta Tr(<) = -[e/h] du (e) desde el cable de la derecha hacia 
el de la izquierda. Interesantemente, esto ocurre aun sin una diferencia de voltaje 
aplicada entre los electrodos fuente y sumidero (y, — un = 0), por lo que se puede 
interpretar como un efecto de bombeo operando sin potenciales dependientes del 
tiempo. 
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Figura 4.18: Corrientes eléctricas en los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. 


Resultados análogos se obtienen, por otra parte, para el sistema bicapa de 
grafeno con términos de acople spin-órbita intrínsecos (una representación real del 
modelo de Haldane). En el caso de un dispositivo basado en esta muestra y con 
un arreglo geométrico como el de la figura 4.16, se obtiene una corriente neta de 
spin y valle, y nula de carga. Esto se debe a que los estados de borde del sistema 
son helicoidales y contra-propagantes (en un mismo borde tenemos estados con 
velocidades y spines opuestos), tal como se observó en la estructura electrónica 
(sección 4.2.1). Por lo tanto, este dispositivo bombeará spin y valle desde el cable 
de la izquierda al de la derecha (y viceversa para la otra componente). En contraste 
con una propuesta previa para la inyección de spin donde se utilizaron estados 
de borde en una fase no topológica [232], en el sistema estudiado en el presente 
capítulo (bicapa de grafeno con acople spin-órbita intrínseco) el transporte aprovecha 
la robustez brindada por la fase topológica subyacente en la capa inferior de la 
heteroestructura de van der Waals. 


Bicapa de grafeno irradiada 


Veamos ahora el caso de la bicapa de grafeno irradiada con luz láser circularmen- 
te polarizada y bajo la acción de un bias perpendicular a la misma. En la figura 4.19 
se presentan las transmisiones de izquierda a derecha (y viceversa) para este siste- 
ma. El rango de energía seleccionado corresponde a aquel donde la capa inferior (a 
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la cual están unidas los cables £ y R) presenta un gap en su estructura de bandas 
(figura 4.15). Por otra parte, asumimos que la termalización del sistema ocurre en 
los cables, es decir, que los electrones que ingresan al sistema sin excitar (a través 
de la réplica de Floquet con n = 0 del cable L o A) e interactúan con la radiación 
láser dentro del mismo, pueden dejar el sistema en estados excitados presentes a 
dicha energía (saliendo por cualquier réplica del cable R o £). Esto implica que en el 
espacio de Floquet debemos sumar las contribuciones a la transmisión a una dada 
energía de todas las réplicas. 


Transmisión 





-0,1 -0,10 -0,06 





€ (Yo) 


Figura 4.19: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno con apilamiento 
de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico externo 
perpendicular a la muestra e irradiada con luz láser. 


En la figura 4.19 podemos notar en primer lugar la existencia de una asimetría 
direccional en las transmisiones (la transmisión electrónica de izquierda a derecha 
es distinta a la transmisión en el sentido opuesto). Esta asimetría ocurre en la región 
de energía donde los estados de un dado borde son selectivamente “apagados”, 
reflejando la no-reciprocidad de la estructura electrónica del sistema. Al igual que 
para el modelo de Haldane desarrollado previamente, los modos entrantes que 
coinciden en energía y sentido de propagación con aquellos estados destruidos 
son desviados hacia el cable unido a la capa superior del dispositivo (figura 4.16). 
De esta manera, la carga en el sistema fluye de L a R y de ahí a U respetando la 
conservación de la probabilidad de corriente. 

Comparando los resultados obtenidos para el modelo de Haldane con aquellos de 
la bicapa irradiada (figuras 4.17 y 4.19) podemos notar que difieren en la dirección de 
propagación de los estados destruidos. Ésta queda determinada por los parámetros 
empleados en las simulaciones computacionales, como son la polarización del voltaje 
de bias, y el sentido de la fase del hopping complejo en el modelo de Haldane o de la 
polarización de la luz láser en la bicapa de grafeno irradiada. Otra diferencia es que 
el sistema iluminado (figura 4.19) presenta mayor ruido en las transmisiones. Una 
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primera causa plausible para este comportamiento surge de la estructura electrónica, 
según la cual el rango de energía donde el estado quiral es demolido es pequeño 
(aproximadamente 0,0770), y aun cuando está predominantemente localizado en la 
capa metálica superior, su peso es no nulo en la inferior (figura 4.15 (b)). 

Sin embargo debemos considerar también otros factores que introducen fluc- 
tuaciones en los cálculos de las transmisiones electrónicas de la bicapa de grafeno 
irradiada, como son el apagado progresivo de la luz láser y del voltaje de bias (ambos 
presentes en los experimentos). En el modelo teórico de Haldane, por el contrario, 
tanto el campo eléctrico externo como los términos de acople complejos a segun- 
dos vecinos se encuentran presentes en los electrodos. Por otra parte, el cambio 
abrupto de la muestra bicapa de grafeno a los cables monocapa, y la existencia 
de un pseudospin en los mismos (producto de la particular estructura electrónica 
del grafeno monocapa), son elementos que también pueden incorporar ruido en 
las propiedades de transporte pero que, en este caso, están presentes en ambos 
sistemas estudiados. 


4.3.1. Aislador electrónico 


La asimetría presente en las transmisiones de los sistemas bicapa de grafeno 
con un voltaje de bias y con términos de acople de tipo Haldane o irradiado con luz 
láser rememora aquella propia de los aisladores en fotónica [227]. Estos dispositivos 
permiten que la luz pase en una dirección pero la bloquea, o redirige hacia un tercer 
puerto o terminal, en la dirección opuesta. Es por esto que son de gran utilidad 
en situaciones en las cuales las reflexiones son indeseadas, como, por ejemplo, 
cuando pueden revelar información a un observador que intercepta la señal. Más 
aun, los aisladores pueden disminuir (y hasta eliminar) otros efectos perjudiciales 
para la transmisión de una señal como son las interferencias espurias y la dirección 
involuntaria. 

Este efecto de tipo aislador es también deseable en el contexto de la electrónica 
donde, según nuestro conocimiento, aún no existe un dispositivo que cumpla dicho 
rol. Esto se debe en primer lugar a que en los dispositivos electrónicos típicos la 
matriz de scattering debe ser unitaria y por ende simétrica. Teóricamente, un aislador 
óptico requiere de al menos dos terminales (cada una con un modo) conectadas 
al dispositivo de manera tal que la transmisión pueda ocurrir desde una de las 
terminales hacia la otra pero no en la dirección opuesta. Es decir que la matriz de 
scattering correspondiente debe ser asimétrica y particularmente, para el caso de un 
aislador ideal con dos terminales, debería ser S = (f]). 

En la sección previa determinamos que, mediante la incorporación de un tercer 
cable auxiliar, la matriz de scattering efectiva para los sistemas modelo de bicapa 
de grafeno perturbados con dos electrodos activos es de hecho asimétrica. Más 
aun, la estructura electrónica propia de estos sistemas es no-recíproca, la cual se ve 
reflejada en las propiedades de transporte donde la carga fluye en una dirección pero 
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no en la opuesta (al menos para un subconjunto de modos electrónicos). Es por esto 
que denominamos a los modelos a dos terminales estudiados en el presente capítulo 
como aisladores electrónicos. Si en cambio consideramos al sistema completo, donde 
la carga fluye del cable localizado a la derecha hacia el de la izquieda y de ahí hacia 
el de la capa superior (o viceversa), el dispositivo se conoce como circulador [233]. 

Previamente, diferentes autores han propuesto sistemas que presentan transporte 
de carga direccional obtenidos utilizando campos externos dependientes del tiempo. 
El caso más típico y emblemático es el del bombeo cuántico, donde se emplean 
potenciales dependientes del tiempo para dirigir el transporte. De esta forma se 
pueden obtener corrientes eléctricas continuas aun a una diferencia de potencial 
nula entre los electrodos fuente y sumidero, o en contra de un voltaje de bias 
externo [234-239]. Sin embargo, los modelos basados en una bicapa de grafeno 
estudiados en el presente capítulo difieren de los anteriores principalmente en dos 
aspectos. En primer lugar la componente reflexiva de la matriz de scattering de una 
bomba cuántica es no nula, y segundo, en los sistemas bicapa de grafeno aquí 
analizados la direccionalidad está construida dentro de la estructura electrónica. 

Por otra parte, un trabajo previo probó la inducción de no-reciprocidad óptica (y 
la generación de un aislador óptico) a partir de la aplicación de un campo eléctrico 
externo dependiente del tiempo [240]. Este resultado corresponde exactamente al 
caso inverso de uno de los sistemas propuestos en el presente capítulo, donde se 
genera una asimetría en las propiedades eléctricas a través de la iluminación de 
la muestra. Cuando la bicapa de grafeno es irradiada con luz láser circularmente 
polarizada, obtenemos un aislador electrónico de Floquet casi perfecto. 


4.3.2. Desorden y rugosidad 


Para ser de utilidad en aplicaciones tecnológicas, un buen aislador electrónico 
debe ser robusto frente a desorden del sistema. Esto implica que sus propiedades 
de transporte no deben verse modificadas por detalles experimentales como la 
terminación de los bordes, la rugosidad de los mismos, el orden de apilamiento 
O la presencia de defectos. De esta manera, la unidireccionalidad del transporte 
electrónico se puede conservar, o incluso mejorarse, aun cuando la muestra no sea 
perfecta. 

Ahora bien, en los sistemas bicapa de grafeno analizados, la no-reciprocidad 
de las transmisiones se origina por el “apagado” selectivo de los estados de un 
borde. El mecanismo de selectividad está basado en la polarización en subred de los 
estados quirales de la capa topológica de la muestra (sección 4.2). Por lo tanto, una 
pequeña alteración del sistema físico podría generar la ruptura de los estados de 
borde que transportan corriente (aquellos que sobreviven al “apagado”) y por ende de 
la direccionalidad del transporte electrónico. Sería interesante entonces desarrollar 
una estrategia para que: (i) el agregado de desorden y rugosidad en los bordes de 
la muestra favorezca el “apagado” selectivo de los estados de un borde, y (ii) los 
estados que sobreviven mantengan la robustez dada por el carácter topológico de la 
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monocapa aislada de grafeno con términos de acople de tipo Haldane o irradiada 
con luz láser circularmente polarizada. 

Con el objetivo de mejorar el carácter aislador de los modelos estudiados ante 
el desorden, diseñamos un dispositivo levemente diferente. Específicamente, “des- 
tapamos” el borde de la capa inferior de la muestra que presenta los estados que 
transportan carga, de manera tal que la mitad de la misma es una bicapa de grafeno 
y la otra mitad es monocapa (figura 4.20). Este nuevo arreglo geométrico aprovecha 
tanto la robustez de los estados de borde topológicos de la monocapa de grafeno 
perturbada [108, 110, 117, 119], como la no-reciprocidad de la estructura electrónica 
de los sistemas bicapa de grafeno presentados. 





Figura 4.20: Esquema del sistema de tres terminales formado por una muestra 
bicapa de grafeno semicubierta (una mitad es bicapa y la otra es monocapa) con 
rugosidad en los bordes de la capa inferior. Los cables L y R se unen a la capa 
inferior y el U a la capa superior de la muestra. 


Los estados de borde quirales que están localizados en el borde de la muestra 
en la región monocapa del dispositivo (y que son aquellos que en el sistema bicapa 
completo sobrevivían al “apagado”) se encuentran desacoplados del continuo de la 
capa superior. De esta manera, los mismos recuperan la robustez frente al desorden 
y rugosidad de la muestra. Por la otra parte, para aquellos estados ubicados en 
el borde opuesto de la cinta se mantiene el entorno de la bicapa de grafeno y, 
particularmente, la interacción con la capa metálica superior. Por lo tanto se conserva 
de manera efectiva el “apagado” de los mismos y la transmisión en dicho borde es 
aproximadamente nula independientemente de los detalles específicos de la muestra 
(terminación, orden de apilamiento, características de la red de la capa superior, 
rugosidad y desorden). Este nuevo arreglo geométrico del dispositivo representa 
entonces un segundo mecanismo de selectividad del apagado de los estados de 
borde quirales. 
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Bicapa de grafeno con acoplamiento tipo Haldane 


Comencemos estudiando las propiedades de transporte de la bicapa de grafeno 
con un voltaje de bias perpendicular y términos de acople de tipo Haldane, donde el 
arreglo geométrico del dispositivo corresponde al presentado en la figura 4.20. Las 
transmisiones entre los cables unidos a la capa inferior por la izquierda y la derecha 
del sistema en ausencia de desorden y rugosidad se muestran en la figura 4.21. 
A partir de la misma podemos notar que existe un rango de energía donde la 
transmisión es nula en una dada dirección (mientras que en la contraria es casi 
perfectamente uno). Este intervalo coincide con aquel donde el estado de borde es 
selectivamente “apagado” en la estructura electrónica. Además, comparando con la 
respuesta obtenida para el dispositivo equivalente formado por una bicapa de grafeno 
completa (figura 4.17), se observa claramente que el nuevo arreglo geométrico no 
modifica de manera sustancial la asimetría direccional del transporte. 
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Figura 4.21: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno semicubierta con 
apilamiento de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico 
externo perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. 


Analicemos ahora qué sucede cuando se incorpora desorden (vacancias) y 
rugosidad a la muestra. La figura 4.22 ilustra el caso del sistema bicapa de grafeno 
perturbado con 0,1% de vacancias distribuidas al azar en toda la capa superior y 
rugosidad en los bordes de la capa inferior. La rugosidad se introduce en la muestra 
a partir de la elección aleatoria de un sitio en cada línea de átomos perpendicular a 
la dirección del transporte (a una distancia máxima de 3a del borde), y la posterior 
eliminación de los sitios restantes hacia el borde y de los enlaces colgantes. De esta 
manera se obtiene una cinta de grafeno con terminación arbitraria en los bordes 
(sección 1.1.3). 

En comparación con el caso prístino podemos notar en la figura 4.22 que los 
estados que transportan carga permanecen robustos frente al desorden (la trans- 
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misión de derecha a izquierda se mantiene unitaria). Sin embargo, lo que resulta 
más interesante, es que el transporte en la dirección opuesta está suprimido en 
todo el intervalo de energía que corresponde al gap de la capa inferior de grafeno 
(figura 4.9 (b)). Esto implica que el sistema no sólo es robusto frente al desorden, 
sino que mejora su respuesta como aislador electrónico. 
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Figura 4.22: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno semicubierta con 
apilamiento de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico 
externo perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. La 
muestra presenta además rugosidad en los bordes de la capa inferior y 0,1% de 
vacancias distribuidas al azar. 


Sabemos que, por la correspondencia bulk-borde, cuando dos sistemas aislantes 
con diferente topología entran en contacto pueden generarse nuevos estados en la 
frontera entre ambos (sección 1.2.2). Es natural entonces cuestionarnos si nuevos 
estados de borde se formarán en la interfaz monocapa-bicapa de grafeno creada en 
el dispositivo (figura 4.20). Sin embargo, y tal como verificamos numéricamente, este 
no es el caso ya que el alto valor del voltaje de bias externo permite que cada capa 
mantenga sus propiedades en un gran porcentaje. Además como la capa superior es 
metálica a la energía de interés, dicha correspondencia no puede ser aplicada. 

En la construcción del nuevo arreglo geométrico del dispositivo, definimos que el 
borde que permanece cubierto (es decir el que se mantiene como bicapa de grafeno) 
es aquel donde el estado quiral es selectivamente “apagado”. De esta manera nos 
aseguramos que la estructura electrónica y las propiedades de transporte resultantes 
sean no-recíprocas. No obstante, experimentalmente no es posible determinar a 
priori cuál es cada borde y recién después destapar uno de ellos. Es por esto que 
sería conveniente que el carácter aislador del sistema sea independiente del borde 
cubierto. 


En la figura 4.23 se presentan las transmisiones para el caso donde la mitad de la 
muestra cubierta es la opuesta a la de la figura 4.21. En este caso el estado de borde 
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a “apagar” está polarizado en la subred 4; (figura 4.11 (a)), aquella que no tiene un 
acoplamiento directo con la capa superior. Es por esto que, en ausencia de desorden 
y rugosidad, la transmisión de derecha a izquierda (la que corresponde en este caso 
al borde cubierto) se ve levemente suprimida pero no es estrictamente (o próxima a) 
cero. De hecho, el intervalo de energía en el cual la transmisión disminuye es menor 
a aquel donde el estado de borde es selectivamente destruido en la estructura de 
bandas (figura 4.21). Estos resultados dan cuenta de que el transporte electrónico 
difiere en el nuevo arreglo geométrico según cuál sea el borde cubierto. 
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Figura 4.23: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno semicubierta con 
apilamiento de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico 
externo perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. El 
borde de la capa inferior cubierto corresponde al opuesto del presentado en las 
figuras 4.20 y 4.21. 


Si se incorporan imperfecciones a la red, la respuesta cambia radicalmente. En 
la figura 4.24 se muestran las propiedades de transporte para el sistema corres- 
pondiente a la figura 4.23 con 0,1 % de vacancias distribuidas al azar y rugosidad 
en los bordes. A primera vista es notoria la diferencia en las transmisiones entre 
las muestras sin y con desorden. Al incorporar rugosidad y vacancias, el transporte 
se vuelve netamente asimétrico y unidireccional. Además esto ocurre en todo el 
intervalo del gap de la capa inferior de grafeno, al igual que para el sistema con el 
borde opuesto cubierto (figura 4.22). 


El agregado de desorden y rugosidad al sistema de grafeno semicubierto (con un 
arreglo geométrico como el de la figura 4.20) tiene al menos dos incidencias signifi- 
cativas. En primer lugar, torna indistinto el borde de la muestra que sea monocapa y 
aquel que se mantiene como bicapa de grafeno. Por otra parte, mejora el transporte 
unidireccional en comparación con el sistema prístino, ampliando el intervalo de 
energía donde se observa la asimetría. Este comportamiento es diferente de ser 
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meramente resiliente al desorden (como es el caso de los estados topológicos) y 
ocurre porque mientras los estados de borde que transportan carga permanecen 
robustos, la demolición de los otros se ve acrecentada. 
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Figura 4.24: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno semicubierta con 
apilamiento de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico 
externo perpendicular a la muestra y con términos de acople de tipo Haldane. La 
muestra presenta además rugosidad en los bordes de la capa inferior y 0,1% de 
vacancias distribuidas al azar. El borde de la capa inferior cubierto corresponde al 
opuesto del presentado en las figuras 4.20 y 4.22. 


Previamente determinamos que el “apagado” selectivo de los estados de uno de 
los bordes del sistema bicapa de grafeno estudiado puede originarse en la polariza- 
ción en subred de los mismos (sección 4.2). Sin embargo, el transporte electrónico 
es en este caso frágil frente a perturbaciones como pueden ser la incorporación 
de vacancias, la rugosidad o un cambio del orden de apilamiento de las capas. En 
cambio, este nuevo mecanismo de demolición selectiva de los estados de borde del 
sistema, basado en el arreglo geométrico del dispositivo, puede tornarse aun más 
efectivo frente al desorden del sistema y por ende es anti-frágil [241]. 


Bicapa de grafeno irradiada 


Un análisis equivalente al anterior puede realizarse para el caso de la bicapa 
de grafeno bajo la acción de un campo eléctrico externo e irradiada con luz láser 
circularmente polarizada. La figura 4.25 presenta las transmisiones entre los cables 
unidos a la capa inferior a la izquierda y a la derecha del dispositivo semicubierto 
(figura 4.20) en ausencia de imperfecciones en la red. Como podemos ver existe un 
intervalo de energía donde el transporte electrónico es asimétrico, al igual que en 
la figura 4.19 para el caso del sistema bicapa completo. En este rango de energía 
es donde los estados de borde son selectivamente “apagados” en la estructura 
electrónica (figura 4.15). 
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Figura 4.25: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno semicubierta con 
apilamiento de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico 
externo perpendicular a la muestra e irradiada con luz láser. 


En la figura 4.26 se muestran las propiedades de transporte para el caso donde 
el sistema presenta rugosidad en los bordes y vacancias al 0,1%. Podemos notar 
que, en presencia de desorden, la asimetría direccional no sólo está preservada sino 
que incluso está potenciada. En particular, el rango de energía donde el transporte 
es unidireccional es ahora igual al gap de la estructura de bandas de la monocapa 
inferior (figura 4.15), es decir, es mayor que el observado para el caso sin desorden. 
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Figura 4.26: Transmisiones entre los cables L y R en función de la energía 
electrónica para el sistema formado por una bicapa de grafeno semicubierta con 
apilamiento de tipo Bernal y bordes zigzag, en presencia de un campo eléctrico 
externo perpendicular a la muestra e irradiada con luz láser. La muestra pre- 
senta además rugosidad en los bordes de la capa inferior y 0,1% de vacancias 
distribuidas al azar. 
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Las conclusiones obtenidas para la bicapa de grafeno irradiada con desorden son 
análogas a las determinadas para el sistema con términos de acople de tipo Haldane. 
Sin embargo, comparando las figuras anteriores podemos notar que la respuesta 
es más ruidosa para las muestras iluminadas con luz láser. Tal como se describió 
para los dispositivos basados en la bicapa de grafeno completa y en ausencia de 
desorden, estas fluctuaciones se deben a factores como el apagado progresivo de la 
luz láser y del voltaje de bias (ambos presentes en los experimentos), y el cambio 
desde una cinta bicapa para la muestra a una monocapa para los cables. 


4.4. A modo de resumen 


Las heteroestructuras de van der Waals han ganado protagonismo en los últimos 
años debido a la posibilidad de presentar nuevas propiedades diferentes a las de las 
capas aisladas [212, 213]. En el presente capítulo explotamos esta cualidad para 
generar aisladores electrónicos [227], dispositivos que permiten el flujo de carga 
en una dirección pero no en la opuesta. Para ello diseñamos un sistema finito cuya 
estructura electrónica sea no recíproca y con estados de borde propagantes en una 
única dirección, utilizando como base una de las heteroestructuras más sencillas: la 
bicapa de grafeno bajo la acción de un voltaje de bias externo perpendicular. 

Mediante la incorporación de términos de acople de tipo Haldane o spin-órbita 
intrínsecos, o por la irradiación de la muestra con luz láser circularmente polarizada, 
una de las capas de la heteroestructura propuesta exhibe propiedades de aislante 
topológico mientras que la otra es metálica (presenta un espectro continuo) en el 
rango de energía de interés. Si bien la estructura electrónica bulk del sistema en su 
conjunto no tiene un gap, encontramos estados quirales subyacentes propios del 
aislante topológico. La hibridización de estos estados con la banda continua de la 
capa metálica genera el “apagado” de los estados localizados en un dado borde del 
aislante topológico, lo cual se refleja en una asimetría direccional en las propiedades 
de transporte de carga, spin o valle del sistema. 

La selectividad de la demolición de los estados de borde de la capa con propieda- 
des topológicas tiene su origen en la alta polarización en subred de los mismos. En un 
aislante topológico bidimiensional tradicional, este “apagado” selectivo está prohibido 
por la correspondencia bulk-borde. Sin embargo, en los sistemas propuestos esta 
restricción no está presente debido a que la heteroestructura de van der Waals como 
un todo es metálica en el rango de energía estudiado. 

En presencia de desorden y rugosidad en la muestra, el mecanismo de selecti- 
vidad basado en la polarización en subred de los estados es frágil. Con el objetivo 
de conservar la robustez de los estados topológicos al mismo tiempo que se explota 
la no-reciprocidad propia del sistema, diseñamos un nuevo arreglo geométrico en 
el cual uno de los bordes de la cinta se encuentra destapado (mitad de la cinta es 
bicapa y la otra mitad monocapa de grafeno). De esta manera conseguimos, en 
presencia de imperfecciones de la red, no sólo preservar el transporte unidireccional 
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sino también incrementar el rango de energía donde el dispositivo se comporta como 
un aislador electrónico. Es por esto que el sistema bicapa de grafeno semicubierto 
resultante se denomina anti-frágil. 

Los parámetros empleados en las simulaciones computacionales de los sistemas 
presentados fueron elegidos de manera tal de ¡lustrar el efecto de no-reciprocidad en 
las propiedades espectrales y de transporte. Por ejemplo, es conocido que la bicapa 
de grafeno presenta un bajo acoplamiento spin-órbita [242, 243], menor al utilizado 
en el presente capítulo. Sin embargo, es de esperar que el mismo comportamiento 
físico pueda observarse en otros sistemas como el siliceno donde la interacción 
spin-órbita es mayor [244, 245]. 

La estructura electrónica y las propiedades de transporte de la bicapa de grafeno 
irradiada con luz láser circularmente polarizada se calcularon empleando la Teoría 
de Floquet. Específicamente se trabajó en el régimen de alta frecuencia, donde en 
el rango de energía de interés (en el cual se observa asimetría en el transporte) la 
única réplica de Floquet con peso espectral es aquella con n = 0. Por otra parte, en 
el espacio de Floquet, la radiación incorpora un término de acoplamiento complejo 
neto a segundos vecinos (a través de un sitio intermedio localizado en una réplica 
diferente). Es por esto que los dos modelos presentados en el capítulo (con términos 
de Haldane e irradiado), y las respuestas determinadas para los mismos, son en 
cierto grado equivalentes. 

Los resultados aquí presentados fueron publicados en los siguientes traba- 
jos: L. E. F. Foa Torres, V. Dal Lago y E. Suárez Morell, «Crafting zero-bias one-way 
transport of charge and spin», Physical Review B 93, 075438 (2016) y V. Dal Lago, 
E. Suárez Morell y L. E. F. Foa Torres, «One-way transport in laser-illuminated bilayer 
graphene: A Floquet isolator», Physical Review B 96, 235409 (2017). 
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CAPÍTULO 5 


CONCLUSIÓN 


Los materiales aislantes topológicos, y en particular aquellos de baja dimensión, 
han suscitado un gran interés en ciencia básica y aplicada especialmente en lo 
referido a nanodispositivos y computadoras cuánticas. La robustez y direccionalidad 
de los estados conductores presentes en los bordes de los mismos son dos de las 
principales ventajas asociadas. Es por esto que la manipulación y dirección de dichos 
estados topológicos es un tema de investigación en constante avance, permitiendo 
descubrir nuevas propiedades o modificar las preexistentes. De esta forma es posible 
concebir, tal como mostramos en esta tesis, el desarrollo de dispositivos electrónicos 
análogos a aquellos de gran uso en la óptica física como son los divisores de haces 
y los aisladores. 


Una muestra de grafeno adquiere propiedades topológicas cuando se la coloca 
bajo la acción de un campo magnético externo. La fase tipo Hall cuántica entera que 
se genera ha sido ampliamente estudiada tal es así que, debido a la robustez de las 
conductancias asociadas a altas temperaturas, en la actualidad es empleada como 
referencia de la resistencia eléctrica en metrología [103]. Sin embargo, la presencia 
de defectos, principalmente aquellos que unen bordes opuestos del sistema, puede 
llegar a comprometer esta respuesta. Esto sucede por ejemplo en muestras de 
grafeno policristalinas, donde los bordes de grano actúan como defectos lineales 
extendidos. 


En la presente tesis mostramos cómo una única línea de defectos modifica las 
conductancias local y no-local del grafeno en el régimen Hall cuántico entero. Si bien 
consideramos defectos extendidos cuyas estructuras son de tipo 5-8-5 y 5-7-7-5, 
la misma física se espera para otros modelos. Comprobamos que los resultados 
dependen fuertemente de la ubicación del defecto respecto de los bordes de la 
muestra y las sondas de voltaje o corriente. En particular, si la línea de defectos se 
encuentra paralela a los bordes, nuevos canales de conducción se generan a lo largo 
de la misma. De esta manera, el sistema en su conjunto se comporta como dos 
resistores en paralelo, incrementando o conservando los plateaus de conductancia 
según la energía de trabajo. Esta dependencia está determinada por los detalles 
microscópicos propios de la línea de defectos [72]. 
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Por el contrario, un efecto diferente y prometedor se observa cuando el defecto 
lineal puentea bordes opuestos de la hoja de grafeno bajo la acción de un campo 
magnético externo. En primer lugar comprobamos que la respuesta Hall depende 
fuertemente de la ubicación de las sondas de voltaje. Si ambas se encuentran del 
mismo lado del defecto, la conductancia Hall es idéntica a la de una muestra de 
grafeno prístina; de lo contrario, ésta se asemeja más a la respuesta local (a dos 
terminales). En segundo lugar, y aún más interesante, el defecto lineal actúa como un 
puente por donde los electrones pueden intercambiar el borde y por ende el sentido 
de movimiento. Según la energía a la cual se trabaje y los detalles microscópicos del 
defecto, este canal está “abierto” o “cerrado”. La línea de defectos permite entonces 
manipular la corriente eléctrica en la muestra, actuando como el análogo electrónico 
del divisor de haces en óptica [72]. 


Los defectos lineales en grafeno pueden, además de originarse naturalmente 
en los bordes de grano, ser diseñados artificialmente. Experimentalmente ya se ha 
logrado crecer una línea de defectos 5-8-5 en ubicaciones predeterminadas de una 
muestra de grafeno suspendida [68]. Este es el primer paso para su futura aplicación 
en nanodispositivos donde, comportándose como divisor de haces electrónicos, posi- 
bilita la realización de funciones lógicas mediante la manipulación de las corrientes 
que fluyen a través de los estados topológicos de borde. 


Un segundo método de manipulación de los estados topológicos estudiado en es- 
ta tesis corresponde a su creación y eliminación empleando potenciales dependientes 
del tiempo. Utilizamos como base el modelo unidimensional de Su-Schrieffer-Heeger 
(SSH) para polímeros conductores, el cual se comporta de manera nativa como un 
aislante topológico [145]. Esto significa que presenta un gap en la estructura de 
bandas que puede ser trivial (sin estados de borde) o topológico (con estados de 
mitad de gap), el cual queda determinado por la relación entre los elementos de 
matriz de hopping intra e intercelda. Empleando la teoría de Floquet comprobamos 
que, aplicando una perturbación dependiente del tiempo, es posible destruir los 
estados de borde topológicos o generar nuevos en el caso del sistema trivial. 


Una perturbación periódica en el tiempo abre nuevos gaps en la estructura elec- 
trónica a la mitad de la energía dada por la frecuencia de la radiación. Al igual que 
el gap nativo del modelo, los nuevos gaps pueden presentar estados de borde de 
carácter topológico. Más interesante aún, en esta tesis comprobamos que ambos 
gaps exhiben transiciones topológicas con el cambio de la frecuencia de la perturba- 
ción. De esta forma, el sistema pasa de una fase topológica a una trivial y viceversa, 
destruyendo los estados de borde presentes o creando nuevos. Estas transiciones 
tienen su origen en la competencia entre la topología nativa del gap en cuestión y los 
diferentes procesos asistidos por “fotones”, la cual determina la topología resultante 
del sistema y la presencia de estados de borde [211]. 


Además de servir como un simple ejemplo para entender la física de fases 


topológicas forzadas, el modelo SSH perturbado y nuestros resultados pueden 
encontrar un área de prueba experimental en la materia ultrafría. El desarrollo actual 


de esta última permite manipulaciones de los estados fuera del alcance del campo de 
la materia condensada. De hecho, además del interés teórico en esta área [248-250], 
distintos progresos experimentales permitieron realizar el modelo SSH [153], el 
modelo de Haldane [110] y el modelo de Hofstadter [251], y medir sus respectivos 
invariantes topológicos [153, 251, 252]. 


Considerando el caso particular del modelo SSH, el término adicional de per- 
turbación dependiente del tiempo analizado en esta tesis puede ser introducido en 
los experimentos con átomos fríos mediante la modulación de los láseres usados 
para producir el potencial dimerizado propio del sistema. La topología de las bandas 
resultante puede ser caracterizada midiendo el invariante asociado, la fase de Zak. 
Además, a partir de las técnicas de detección y manipulación de alta resolución 
desarrolladas en los últimos años [253, 254], es posible detectar la presencia de los 
estados de borde en un sistema de tamaño finito. De esta forma, la topología del 
sistema y las distintas transiciones asociadas (particularmente aquellas a mayores 
frecuencias), así como la destrucción o generación de estados de borde, pueden ser 
corroboradas experimentalmente. 


Un punto aún más promisorio referido al control y manipulación de la corriente 
eléctrica en un material es alcanzar una condición donde el transporte sea direccional. 
Esto implica que la corriente de carga, valle o spin fluya entre dos electrodos en 
una única dirección. Incluso más, este comportamiento puede aprovecharse para 
construir el análogo eléctrico del aislador óptico [227]. Específicamente corresponde 
a un dispositivo donde el transporte es posible desde un cable al otro pero no en 
sentido opuesto y al mismo tiempo la reflexión en cada cable es despreciable. 


La alta direccionalidad de los estados de borde en un material aislante topológico 
resulta una base prometedora para desarrollar un aislador electrónico. Sin embargo, 
para que la corriente fluya sólo en una dirección, es necesario eliminar uno de 
ellos. En la presente tesis demostramos cómo suprimir uno de los estados de borde 
quirales de una muestra de grafeno a la cual se le inducen propiedades topológicas 
incorporando términos de acople de tipo Haldane o spin-órbita intrínsecos, o mediante 
la irradiación con luz láser. Para ello nos valemos de una segunda capa de grafeno, 
que cubre sólo una mitad de la muestra, la cual tiene comportamiento metálico a 
la energía de interés. La hibridización entre el estado de borde y el continuo de la 
segunda capa de grafeno posibilita la eliminación del primero en esta heteroestructura 
de van der Waals [246, 247]. 


Si bien la estructura electrónica total de la heteroestructura en su conjunto no 
presenta un gap, los estados de borde topológicos pueden coexistir con las bandas y, 
más aun, uno de ellos puede ser selectivamente “apagado”. Por el contrario, el estado 
presente en el otro borde conserva la robustez otorgada por el carácter topológico 
del material. En un aislante topológico bidimensional, la eliminación selectiva de uno 
de los estados está imposibilitada por la correspondencia bulk-borde, una restricción 
que evitamos en nuestra propuesta mediante la incorporación de la segunda capa 
de grafeno. De esta manera construimos una estructura de bandas no recíproca 
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con estados de borde propagantes en una única dirección, la cual aprovechamos 
para obtener transporte direccional de carga, spin o valle. Aun más, eligiendo una 
geometría adecuada, conseguimos que el aislador electrónico no sólo sea resiliente 
al desorden sino que mejore con el mismo [246, 247]. 


A nivel experimental, los aisladores electrónicos propuestos pueden ser construi- 
dos dentro de un mismo material como por ejemplo una bicapa de grafeno mediante 
la aplicación de un voltaje de bias perpendicular. Este último permite que, aun cuan- 
do ambas capas presentan propiedades topológicas inducidas, existen rangos de 
energía donde una de ellas se comporta como un metal. Por otra parte, en materia 
condensada la radiación con luz láser sobre la muestra permite generar términos de 
acople de tipo Haldane efectivos. El modelo de grafeno con términos de acople de 
tipo Haldane también ha sido realizado en átomos ultrafríos [110]. De esta manera 
es posible producir dispositivos de optoeléctronica que hasta el momento han sido 
esquivos. 


Si en lugar de términos de acople de tipo Haldane consideramos aquellos de tipo 
spin-órbita intrínsecos, se obtiene un transporte unidireccional de spin y valle puro 
a corriente nula. Aun cuando este acople es pequeño en la bicapa de grafeno prís- 
tina, los dispositivos propuestos pueden ser realizados físicamente. Como primera 
alternativa, existe evidencia teórica y experimental que indica que un acoplamiento 
spin-órbita puede ser adquirido mediante defectos [255] o usando un sustrato es- 
pecífico [256], de manera tal que éste podría inducirse en una de las capas. Una 
segunda opción consiste en el empleo de otros materiales bidimensionales, como 
ser el siliceno. El mismo presenta una estructura de red equivalente a la del grafeno 
pero, al estar compuesto por un elemento más pesado, su acoplamiento spin-órbita 
es más fuerte [244, 245]. 


Las corrientes unidireccionales obtenidas pueden ser detectadas experimental- 
mente a través de medidas de transporte no locales [257-259]. Nuestros resultados 
pueden ser también aplicables en otros aislantes topológicos ultrafinos [260] y hete- 
roestructuras de van der Waals diferentes a la bicapa de grafeno [212]. Los modelos 
considerados ofrecen una representación simple y mínima para ilustrar el fenómeno 
físico subyacente de transporte unidireccional obtenido a partir de la manipulación 
de los estados de borde en un material aislante topológico. 


El descubrimiento del efecto Hall cuántico entero y su posterior explicación teórica 
en la década de 1980 sentaron el primer cimiento para la utilización de argumentos 
topológicos en la física de la materia condensada. Originariamente se creía que 
para inducir propiedades topológicas en un material era necesario introducir una 
perturbación externa. Sin embargo, hoy sabemos que existen materiales topológi- 
cos nativos o intrínsecos y que predominan más allá de lo imaginado. Según una 
investigación teórica reciente entre un 10% y un 30% de los materiales presentan 
propiedades topológicas conformando, potencialmente, un conjunto de decenas de 
miles de compuestos [261]. Pero hasta el momento sólo unos cientos fueron descu- 
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biertos, por lo que existe todavía un gran terreno adonde buscar nuevos y tal vez 
diferentes estados de la materia. Es así que el campo de la física de los materiales 
topológicos se encuentra en plena expansión. 

La mayoría de los materiales estudiados hasta el momento que presentan com- 
portamiento topológico, incluidos aquellos teorizados recientemente [261], fueron 
relativamente sencillos de analizar. Esto se debe a que la repulsión electrostática 
experimentada por cada cuasipartícula en su interior, y generada por las restantes, 
es baja, por lo que es posible modelar las mismas como partículas no interactuantes. 
El próximo gran desafío, para los físicos teóricos del área de los aislantes topológi- 
cos, es entonces abordar el estudio de aquellos sistemas que presentan electrones 
fuertemente interactuantes [262-264]. 

Un segundo eje de investigación en auge, y relacionado al anterior, corresponde 
al análisis de sistemas topológicos abiertos con disipación de energía [265-267]. 
Los materiales topológicos son generalmente estudiados en equilibrio, es decir, son 
descriptos mediante el formalismo del Hamiltoniano. Sin embargo, la respuesta de 
estos sistemas fuera del equilibrio es de gran interés especialmente para una futura 
aplicación en computación cuántica, donde la disipación de energía es uno de los 
principales obstáculos para su desarrollo e implementación. Estos dos campos de 
investigación emergentes establecen nuevas perspectivas y pueden traer aparejados 
fenómenos físicos hasta el momento desconocidos. 

En conclusión, efectos topológicos pueden estar ocultos en muchos materiales 
comúnmente empleados y también en otros por descubrir. Ya sea que existan de 
manera nativa o que sean generados por perturbaciones externas, presentes en 
sistemas de baja dimensión (como los aquí estudiados) o también en materiales tridi- 
mensionales, los estados topológicos no parecen ser inusuales. De hecho, algunas 
de las propiedades fundamentales de las partículas subatómicas son topológicas. La 
física de los aislantes topológicos tiene como finalidad comprender la naturaleza de 
este tipo de materia, y explotar sus ventajas en futuras aplicaciones industriales. La 
manipulación y el control de los estados topológicos presentes en estos materiales, 
como los casos analizados en esta tesis, abren futuras líneas de investigación para 
comprenderlos, aprovecharlos y extender su aplicación hacia la construcción de 
nuevos dispositivos. 

El corazón de esta joven área de materiales topológicos es la interacción entre 
dos ramas de las ciencias duras: la matemática y la física. Como sugiere Charles 
Kane [268], uno de sus principales investigadores, lo que nos impulsa es la unión de 
algo que es al mismo tiempo increíblemente bello y parte del mundo real. 
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